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RESUMO - O desenvolvimento crescente de instrumentos tecnoldgicos cada vez
mais avancados tem demonstrado grande importancia no ensino nas instituicdes
de ensino superior visando contribuir para uma melhor qualificagéo profissional
dos discentes. Mediante uma revisao literaria e apresentacdo da importancia da
disciplina de balanco de massa e energia, objetivou-se a construcdo de uma
Interface Grafica com o Usuario para complementacéo dos conhecimentos obtidos
na disciplina em questao. Através do estudo realizado, pode-se desenvolver uma
interface que pode ser utilizada para analise de caracteristicas importantes em
processos com reacao quimica.

Palavras-chave: Ensino, Balango de Massa e Energia, Interface Gréafica com o
Usuario.

1. INTRODUCAO

O avanco tecnoldgico no mundo tem aumentado cada vez mais e devido a isso cada vez
mais a tecnologia € introduzida em diversas areas. Na industria a utilizacdo de softwares para a
0 arquivamento de dados ja € consolidado e atualmente outras areas como o controle de
processos vem ganhando cada vez mais espaco. Outra finalidade que vem ganhando cada vez
mais espago no meio industrial e também no meio académico é a modelagem matematica.

Através da modelagem € possivel desenvolver uma relacdo matematica que possa ser
empregado para o estudo e determinacdo de parametros importantes nos processos industriais.
A modelagem matematica permite que modificacbes em processos possam ser realizadas com
um custo mais baixo e demonstrando os resultados que podem ser obtidos sem a necessidade
de realizar as modificagbes na planta industrial. Devido a esses beneficios os usos de
ferramentas computacionais tem se tornado cada vez mais crescente e demonstrado grande
importancia para o complemento da formacéo profissional do Engenheiro Quimico. Santos et
al. (2005) ressalta que a capacidade de adaptacdo dos discentes bem como o interesse das
instituicbes de ensino em desenvolver este lado sera responsavel por determinar o futuro
profissional de cada estudante.
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Segundo Echeverri (2010), existem diversas maneiras de ensino e aprendizagem para
diferentes areas em questdo, sendo uma delas a utilizacdo de ferramentas computacionais. As
ferramentas computacionais sao softwares que sdo utilizados para a resolucéo de um problema
especifico. Dentre os tipos de ferramentas computacionais existem aquelas conhecidas como
simuladores. Os simuladores sdo ferramentas computacionais destinadas a simular algo
desejado, como um processo ou um funcionamento de um equipamento. Felder e Rousseau
(2005) salientam que alguns dos simuladores mais utilizados no ramo industrial s&o o ASPEN
PLUS®, CHEMCAD® e HYSYS®. No livro texto “Principios Elementares de Processos
Quimicos”, Felder e Rousseau (2005) apresentam um capitulo voltado unicamente para a
aplicacdo de simuladores na resolucdo de problemas, tentando desta forma introduzir e
incentivar o uso destes na graduacao.

Devido as dificuldades de aquisicdo de simuladores, uma saida desenvolvida para a
utilizacdo de simuladores foi a criacdo de simuladores com finalidades especificas a partir da
criacdo de modelos matematicos mais simples. Estes modelos matematicos por sua vez sdo
resolvidos em ferramentas computacionais que permitam o desenvolvimento de rotinas
computacionais que solucionem os problemas desejados. Uma destas ferramentas
computacionais que se destaca no meio académico é o MATLAB®. O uso desta ferramenta
apresenta como vantagens a capacidade de resolucdo de modelos matematicos e a capacidade
de criacdo de uma Interface Grafica com o Usuério (GUI), do inglés Graphical User Interface.
Hanselman e Littlefield (2001) explicam que uma interface grafica com o usuario é um sistema
que possa ser utilizado para facilitar a interacéo ou troca de informag6es entre um computador
e uma pessoa. A utilizacdo do GUI permite que problemas de modelagem possam ser utilizados
por outras pessoas que ndo tenham conhecimento sobre o problema em questao.

A disciplina de balanco de massa e energia € tida como a base da engenharia quimica,
pois esta é responsavel por quantificar os componentes consumidos ou gerados no sistema bem
como a energia envolvida em processos. Mazzucco (2013) afirma que o balanco material é de
grande importéncia para o projeto de equipamentos e o balanco energético é de grande
importancia para uma operacdo economicamente viavel. Estes fatores demonstram que o
conhecimento nessa disciplina é essencial e que deve ser incentivado. Dentro deste contexto,
propde-se neste trabalho o desenvolvimento de uma interface grafica que possa ser utilizada
para o ensino da disciplina de balango de massa e energia.

2. MATERIAIS E METODOS

O presente trabalho foi realizado no Laboratério de Sistemas de Separacdo e Otimizagdo
de Processos do Departamento de Engenharia Quimica da Universidade Federal de Alagoas.
Para o desenvolvimento do GUI foi necesséario o desenvolvimento de um modelo matematico
que representasse o sistema estudado, esse modelo foi desenvolvido através das relagdes obtidas
pelos balancos materiais e energético do processo de combustdo. O processo de combustédo é
regido por duas reagdes principais, sendo estas a reacdo de combustdo completa e a reagéo de
combustdo incompleta ou parcial. A abordagem escolhida para um melhor uso da interface foi
que apenas estas duas reacdes estavam envolvidas no processo, sendo a principal delas a reacéo
de combustdo completa e a reacdo secundéria a reagdo de combustdo incompleta. A escolha
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desta abordagem nos permitiu avaliar algumas caracteristicas envolvidas no estudo de balangos
de processo, como o rendimento e a seletividade.

Para o desenvolvimento inicial dos balangos se fez necessério o conhecimento da
estequiometria das reacGes envolvidas no processo. A determinacdo da estequiometria foi
realizada a partir dos atomos constituintes do combustivel. Para uma abordagem mais
simplificada do processo foi considerado que os combustiveis utilizados na interface sdo
constituidos apenas de carbono, hidrogénio, oxigénio, nitrogénio e enxofre. Devemos ainda
salientar que, estes elementos quimicos sdo 0s maiores constituintes dos combustiveis, sendo
outros elementos presentes em quantidades muito pequenas.

Além das consideracdes feitas para os elementos componentes do combustivel,
consideramos também que durante a combustdo ocorre a formacdo apenas de didxido de
carbono (COy), a4gua (H20), gas nitrogénio (N.), dioxido de enxofre (SO2) e monoxido de
carbono (CO). A Equacéo 1 apresentada a seguir representa a reacdo de combustdo completa
para o processo em funcao dos atomos dos elementos constituintes do combustivel.

CuH,,0:N,,S, + [x1+%x2 + %5 —%xs}[o2 +376N,]—>

—>xlCOz+%x2 H20+%x4 N, + x5 SO, 1)

A Equacgdo 1 apresentada considera, além dos cinco elementos constituintes, que o
processo de combustdo é realizado na presenca de ar, visto que o0 uso de oxigénio puro nos
processos de combustdo é improvavel. JA a Equacdo 2 apresenta a reacdo de combustdo
incompleta também em funcdo dos atomos dos elementos constituintes do combustivel.

CH,,0:N .S, +Ex1+%x2+ x5—%x3}[02 +376N,] -

—>x1CO+1x2H20+1x4N2+x5802 @)
2 2

Para simplificacdo das Equagdes 1 e 2, definimos as notacgdes apresentadas nas Equacoes
3 e 4 para os coeficientes estequiométricos do comburente.

Coef, = {xl + % X2+ Xx5— % x3} (3)

Coef, = 1x1+1x2+x5—1x3 4)
2 4 2

A partir da estequiometria da reagdo foram desenvolvidos balangos materiais para cada
Jbstancia envolvida no processo. Alem disso, 0s balancos materiais para 0 processo foram
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desenvolvidos em funcdo de um reagente em comum, a fonte combustivel. Desta forma, outras
varidveis precisaram ser implementadas nas equacfes para que todos balancos fossem
consistentes. As Equacdes de 5 a 11 representam os balangos materiais para cada componente
envolvido no processo.

N ompustiva = Neompusivet - (1—Conversao) ®)
Ngo' = x1-Conversdo- Rendimento- N&ooil g (6)
NEg® = x1-Conversédo (1— Rendimentg- N @)
NG™ = [Coef1 P, - % x1-Conversdo- Rendimento— Coef, - Conve rséo} N el (8)
Ngor = X5-Conversao Ny 9)
N = _3,7 6-Coef, - P, + % x4 - Conve rséo} NG (10)

[UR-Coef, -P,_ - P,
P-UR-PR,

Final __
NHQO -

+ % X2 - Converséo} SN (11)

O balanco material para a agua (Equacdo 11), foi realizado considerando que o
comburente possui certo teor de umidade que é apresentado em termos de Umidade Relativa
do ar (UR). A presséo de vapor na corrente de alimentacdo do comburente (Py) € usada para
gue a UR se adeque as outras variaveis contidas no balanco. A Equacdo 12 apresenta a pressao
de vapor em funcdo da temperatura da corrente de alimentacdo do comburente, essa relacao é
definida pela equacao de Antoine (Felder e Rousseau, 2005).

A+L
P(T)=10 ©T¢) (12)

As constantes A, B e C sdo propriedades intrinsecas da dgua e dependem da faixa de
temperatura da dgua, seus valores sdo apresentados na Tabela 1.

Tabela 1 — Constantes da equacao de Antoine para a agua.

Faixas de Temperatura A B C
0-60°C 8,10765 1750,286 235,000
60 — 150°C 7,96681 1668,210 228,000
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Apos finalizado o balango material para os componentes envolvidos na combustéo, foi
entdo realizado um balanco energético para o sistema. O balango energético, assim como o
balanco material, considera ambas as rea¢@es envolvidas no processo. Além disso o balango
energético proposto considera que a reacdo ocorre de maneira isotérmica. A Equacdo 13 defini
0 balanco de energia para 0 processo.

Q= Extensdo, -AH + D N;-H,— > N;-H, (13)

Pr odutos Re agentes

A Extensdo foi obtida como uma funcdo da quantidade de combustivel consumido no
processo. A Equacdo 14 e 15 apresentam, respectivamente, a Extensdo para a reacdo de
combustdo completa e a Extensdo para a reacdo de combustdo incompleta.

Extensdq,, = Conversio Rendimento- Nio (14)

Combustivel
Extens&a,, = Conversdo-(1- Rendimentg- N2 (15)

A entalpia padrdo das reacbes (4HR°) foi obtida através de duas abordagens diferentes
gue dependiam da reacdo. Para a reacdo de combustdo completa a entalpia padrdo da reacdo
pode ser obtida de maneira direta na literatura, para o trabalno em questdo esse valor para
diferentes combustiveis foi obtido no livro texto Perry’s Chemical Engineers’ Handbook
(1999). Por outro lado, para a reacdo de combustdo incompleta a entalpia padrdo néo pode ser
obtida de maneira direta. Desta forma, fez-se necessario a utilizacdo de uma relacdo matematica
para que esses dados pudessem ser obtidos. A Equacéo 16 apresenta a entalpia padréo da reacao
de combustdo incompleta em funcdo das entalpias padrées de formacdo dos componentes
envolvidos na reacao.

AHg, =x1-4AH2[CO] +%-x2-AH§[HZO] +x5-4AH2[SO, ] - 4H? [Combustivd] (16)

A entalpia padrdo de formacdo (4Hr°) para os componentes envolvidos na reacdo foi
obtida de maneira direta na literatura também através do livro texto Perry’s Chemical
Engineers’ Handbook (1999). A Equacédo 14 foi simplificada ndo considerando a entalpia de
formacdo do gas oxigénio e do gas nitrogénio, pois ambas as entalpias de formacéo padrao sdo
iguais a zero.

Na Equacdo 13 foi necessario também a obtencdo da entalpia especifica de cada
componente envolvido, em ambas as reagdes, nas temperaturas de alimentacdo, para 0s
reagentes, e na temperatura da reagdo de combustéo para todos os produtos finais. A entalpia
especifica foi obtida através de duas abordagens. A primeira abordagem foi realizada para o
combustivel, nesta abordagem a entalpia especifica pode ser obtida conhecendo se as
capacidades calorificas do combustivel e a temperatura do combustivel. Segundo Perry (1999),
a relacdo matematica que representa a entalpia especifica depende do combustivel utilizado.
Desta forma, adotamos as Equacdes 17, 18 e 19 propostas por Perry (1999) para determinar a
entalpia especifica do combustivel.
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CPS CPS
H(T )Combustl'vel = CPl T +sz 'CP3 'COtgh(T)"'CM 'CP5 'tgh(T (17)
T2 T3 T4 T5
H(T )Combustl'vel = CPl T +CP2 '7+CP3 '?+CP4 'T+CP4 ? (18)
T2

H(T )Combustl'vel = CPl T +CP2 ' [T '(InT _1)] +CP3 AnT +CP4 7 (19)

Por outro lado, para a obtencdo da entalpia especifica para os outros componentes
envolvidos na combustdo foi utilizado um ajuste de curvas, realizado com o auxilio da
ferramenta computacional EXCEL®, obtido com os dados contidos na Tabela B.8 do livro texto
“Principios Elementares de Processos Quimicos” (2005). A relacdo utilizada para o ajuste foi
uma equacao polinomial de terceira ordem (Equacéo 20).

H(T)=A T3+A, T?+A, - T+A, (20)

Os valores dos coeficientes da Equacdo 20 bem como o coeficiente de determinacéo
estatistico do ajuste realizado ¢é apresentado na Tabela 2.

Tabela 2 — Coeficientes da equagéo de entalpia especifica para os componentes envolvidos na

combust&o.

Componentes As Az As Ay R? (%)
CO; -7,0x107 0,0067 41,360 -13423,0 99,99

(6{0) -3,0x107 0,0028 28,125 -8751,80 99,99

H.0 -6,0x107 10,0073 28,728 -9253,60 100,0

SO, -5,0x107 0,0049 44,560 -14172,0 100,0

N2 -3,0x10" 10,0028 27,672 -8587,40 100,0

0O, -4,0x107 0,0035 28,480 -8870,30 100,0

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

A interface gréafica desenvolvida possui um banco de dados contendo 200 combustiveis,
bem como as propriedades necessarias para a resolucdo dos balangos materiais e energético.
Dentre os diversos combustiveis estdo presentes o metano, o etanol e a amonia. A Figura 1
apresenta uma imagem da interface grafica desenvolvida.
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Figura 1 — Interface Grafica com o Usuério para o estudo de balangos materiais e energético
no processo de combustdo.

A interface foi criada para que o usuario pudesse fornecer a menor quantidade de
informacdo possivel. As informacfes necessarias sdo dados da corrente de alimentacdo do
combustivel, dados da corrente de alimentacdo do comburente e dados da reacdo. O tipo de
combustivel, a proporcao de alimentacdo do comburente e o tipo de combustéo sdo dados que
podem ser escolhidos pelo usuario através de opcOes. Para o tipo de combustivel é possivel
selecionar entre um combustivel puro ou uma mistura de combustiveis. A proporcdo de
alimentacdo do comburente pode ser do tipo limitante, estequiométrica ou em excesso; dentre
estas opcdes uma delas pode ser escolhida definindo a proporcdo no qual o comburente se
encontra em relacdo ao combustivel. Quanto ao tipo de combustdo o usuario pode escolher que
apenas a reacdo de combustdo completa ou que ambas as rea¢fes ocorram.

Além de escolhas entre op¢des pré-definidas existem informacdes que devem digitadas
na interface sendo algumas delas a taxa de converséao e o rendimento, que deve ser fornecida
apenas quando existe combustdo completa e incompleta. Depois de definido os parametros de
entrada da interface e realizado os devidos célculos a interface é capaz de fornecer as
quantidades de cada componente nas dimensdes de calculo definidas pela alimentacdo. Além
disso, a interface fornece as fracbes de cada componente na corrente final do processo.

Para um melhor desenvolvimento do aprendizado, a interface conta ainda com a
apresentacdo grafica das quantidades de cada componente para diferentes valores de conversao
do combustivel. Alem disso, a energia envolvida no processo também ¢é apresentada
graficamente em funcdo da conversdo do combustivel. A Figura 2 apresenta os resultados
obtidos para a combustdo de metano realizado a uma temperatura de 750°C, com uma conversao
de 93,5% e um rendimento de 89,0%. A corrente de alimentacdo do combustivel é de 100
Kmol/h e o combustivel se encontra a uma temperatura de 37,6°C. Ar a uma temperatura de
34°C com uma umidade relativa de 27% é alimentado em 35% de excesso durante 0 processo
de combustdo em um local cuja pressdo atmosferica € de 760 mmHog.
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Figura 2 — Quantidades dos componentes em funcéo da conversao de combustivel (a
esquerda) e energia envolvida no processo em fungdo da conversdo de combustivel (a direita).

4. CONCLUSAO

Através dos dados apresentados neste trabalho, podemos concluir que a interface
desenvolvida fornece informagGes essenciais para o ensino de balangos de massa e energia em
processos com reacao. Nesta interface, é possivel ampliar os conhecimentos sobre variaveis
envolvidas no processo como a extensdo da reagédo, a conversao e o rendimento do processo.
Contudo, alguns outros conceitos ndo puderam ser estudados como é o caso da seletividade.
Além disso, a interface é capaz de apresentar de maneira didatica a influéncia das variaveis nos
balangcos apresentados. Desta forma, concluimos que a interface apresentou resultados
satisfatorios e pode ser utilizada para fins didaticos na disciplina de Balanco de Massa e Energia
nos programas de graduacao.
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