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O presente trabalho procura difundir entre os técnicos das industrias

brasileiras a aplicagao da informatica, na forma de simulacao de processos. A
utilizacao de computadores para a asimulacao de processos e operacoes unitarias da
indtstria de celulose e papel tem se consolidado como uma ferramenta eficaz na andlise
de desempenho, na otimizacao, no projeto e no controle de processos. sao analisados os
impactos e beneficios da simulacao de processos na industria de celulose e papel e
discutidas as tendéncias no exterior e necessidades a nivel nacional
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RESUMO=

O presente trabalho procura dJdifuandivr entre os
t&cnicos das inddstrias brasileiras a aplicagio da
informdtica, na forma de sinulacho de processos. A
utilizagiho de computadores para s siawlagfo de
Processos € 2 operagles unitdrias da inddstria de
celulose € papcel tem #me consnlidado come  uamn
ferramenta eficaz na andlise de desempenho, na
otimizacHo, no projeto e no controle de Processos.

HBA0 anal isados o6 impactos €  beneflcios da
simulagio de processos na inddstria de celulose e
papel e digcutidas as tend@ncias no exterior e
necessidades a nlfvel nacional.

I. Introdugio

Computadores tém tido uma presenga relevante na  engenharia
de processos nestes J1timos anos. A jd conhecida evolugio de
hardware € de software aliada h perspecitva futura de maior
confiabilidade, maior capacidade, malor versatilidade e de
menor  custa, indicam a xupansio da utilizacdo destes
equipamnentos.

As quatro Areas de engenharia gufwica gque receberam 0 2 maior
impacto do emprego dos computadores foram (@1)3 controle de
processosy andlise, otimizagho e projeto de Processoss
aquisigio ¢ tratamento de dados do Processo, & desenhos
ardficos.

Entre g wdrias utilizaedHes, uma aplicagfio importante e
especifica & engenharia guimica ¢ a simulagiio de processos
quimicos. Maie gloguente que os artigos de desenvolvimento,
uma demostracio efetiva da crescente, porém insuficiente,
utilizaglo de simtlacBo 80 os artigos de divulagagiio, como
s aaui citados (92 a 09) a tiftulo de ilustragio. Atualmente
publica-se anualmente, mais de 3000 trabalbhog relativos ao
desenvolvimento, divilgagho e aplicaglo de softwares para
simulaglo de processos.

“Trabalhe apresentado no XX Congresso Anual de Celulose e
Papel da ABCP, realizado em SRo Paulo - 5P - Brasil, de 16 a
20 de Novembro de 19877.
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II1. Simulagio de Processos

Um simulador de processos pode ser definido (10, $4) de  um
modo simplista e abrangente como um programa de computador
digital que caleula balangos de massa e de energia para  um
dado sistema de processamento.

De acordo com objetivos especlificos, O simulador pode
incorporar balan¢e de wmovimento, andlise de HEergia  ou
energla livre de Gibbs (2a. lei da termodin@mica), relagbes
emplricas, dimensionamento de equipamentos e cdiculos de
custos.,

Unm  simulador pode ser desenvolvido para regime estaciondrio
ol para regime dindmico. Pode também ser especlfico X
simulagio de uma operacRo unitdria ou de um sistema  de
aperacio unitdria, ou ser elaborado para  uso  geral N
simulacRo de diferentes configuracdes de plantas gufmicas.
Neste Jltimo caso, ¢ mais conhecido como simlador de
Brocessos (“gengral-purpose simalator” o “Flowsheet -
simulator”) utilizando-se atualmente do conceito de sistemna
modular, isto &, as operagdes unitdrias sRo anresentadas em
mddulos, «aue podem ser combinados entre si para representar
uma configuracio da planta quimica.

Historicamente (1@, 41), o perfodo de 19559 & marcado pelas
primeiras tentativas de simuiagfo segundo o conceito
modular. No infcio da década de 60 sHo desenvolvidos pelas
universidades & companhias guimicas alguns simuladores,
seguindo-se um perfodo (196%-%) de testes e simulagio de uma
variedade de casos industriais, com dificuldades inerentes
a0 desenvolvimento. Note—-se que nesta dpoca os computadores
de dgrande capacidade tornam-se mais ACEBETVEIS.

A dfcada de 70 & caracterizada pelo infcio da
comercializagldo de simuladores ¢ pelo surglmento de novos
programas, mnuitos dos quais, derivados da arquitetura dos
pPrimeiras similadores. 08 desenvolvimentos continuam,
principalmente orientados para resolucles mais rdpidas, tais
caomo algorftmos para simaladoress arientados a equagdes,
simulténeos e dindmicos.

Alguns classificam os sinuladores de primeira Hh terceira
geiragaon, pordm esta classifTicagio muitas vezes nio 1O S I
utilidade uma vez que, vdrios programas sofrem constantes
atual izacBes e as aplicacdes dependem dasg necessidades
especi{ficas do problema considerado.

III. Aplicacdes e Beneflclios
A partir de 197¢ os engenheiros de processo comnegaram  a
aceitar os simtladores como teis e econbmicos. Mt as

companhias passam a requisitar a simulacio prédvia da planta
quifmica a ser adguirida.
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As principais aplicaghbes de simuladores incluem?

. andlise de gargalos de operagio

. andlise de sensibilidade das varidveis de processo

« nodificagdbes de processo e projetos de expansio

. Conservaclo de energia

. estudos de eficiéncia

. monitoraglo e verificagiio de dados operacionais

« avaliagRo de matdrias-primas alternativas

. otimizagio de vazB0 e aloca¢fio de reciclos

. “scale—-up” de planta piloto

- estudos de wviabilidade tdcnico ou econdwmica de
ProOCESSOn

- avaliagio de processos competitivos

« desenvolvimento & projeto de novos pProcessos

Numa planta gqufmica existente, a experimentagRo direta
possui una série de desvantagens, tais como interrupcio da
operacio do processos diffcil reprodutividade das condicdes
do experimentos alto custo e consumo de  tempo e,
impossibilidade aperacional do experimento devido a
exigénecia da mudanca de equipamentos ou devido a condigesn
de periculosidade.

Deste wmodo, a sinmulacio permite contornar as dificuldades
Aacima citadas e adicionalmente, manipular as varias
interagdes internas e complexas de um Processo e,
compreender de forma nais sistemdtica o comportamento da
planta gulfmica.

Por outro lado, se =a utilizaglo do sisulador ndo for
planejada de maneira apropriada, as execugoes da simulaglo
podem ser onerosas. PDeve haver uma clara compreensao dos
modelos matemdticos envolvidos, pois hipdteses crlfticas
imbutidas nestes modelos podem levar a resultados errados.

E importante ressaltar que a simulacio ndo modifica a fungio
cdo engenheiro de processos mas sim aumenta a qualidade de
seil trabalho, direcionando~o & andlise ¢ vislo criativa do
problema € liberando-o dos cdliculos de rotina.

Alguns dos beneffcios diretos na diminuiglo de custos devido
a utilizagio de simuladores siod

« reduciio do custo de capital de novos projetos (ou de
expansbes) devido % menor superespecificagho

« FeducRo do custo de prodeto devido & diminuwi¢gfio do
tempo de elaboraclo, conmissionamento € partida

- redug¢lo do custo, tamanho e complexidade de plankta
pilatos

« Feduglo de custos operacionais devido & otimizagd de
ProcCessos

-« economia de mAo~de~obra em cdlculos rotineiros ¢
repetitivos
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Os beneficros s veres denominados intangive1s par nHo serem
diretamente gquantificados, embora significativos, sSa0s

. elevaglo da agualidade do projeto devido A utilizagio
de dados € teenicas unifornes € pPrecisas

« BAumeENnto da capacitagilo de recursons humanos

W auxilio no estabelecimento de prioridades para
implantagio de projetos no contexto da fdbrica

« POssibilidade de acimulo e reut il izagio o
conhecimento tecnoldygico

. itdentifticaglo de +Falhas, defici@®ncias e
inconsisténcias no conhecimento do processno € 2 que

devem ser preenchidas

« PoOssibilidade de direcionamento e aval iagio de
atividades de institutos de PESGLT SR 3 de
universidades a0 encoantro de necgssidades
industriais.

IV, Tipas de Simuladores

Existem atualmente pelo menos 80 sinuladores disponiveis,

aldm dagueles desenvolvidos para o uso interno das
companhias e de gimuladores de apgragies unitde iag
especlrficas. Alguns dos WMals Connecioos estio descritos
sumar ianente em McConnel (11> € L.eesley (1) . Qutros

mistemas estio em estudo.

O simuladores gerais de processo podem  ser tde  regime
estaciondrio ou din8mico. A simulagldo dinldmica do processo
nao serd abordada agui.

Todos os simdladores de processn em vegime estaciondr io
PoOssUen basicamente sein elementos, como Indicado na Ffigura
i:

w Execut ivo

« leitura g pré-processamento de dados

. geracio de avisons £ relatdrios

« algoritmos de solugho

- Proprigdades Fisicas e termodindmicas

- hddulos de unidades (wmodelos matemdt icos)

¥ comum copnsiderar-se 0 quatro primeiros elemnentos sob (W]
nome gendrico de programa execut ivo. 0 erecutivo controla o
Fluxo de informagdo entre as diversas etapas do proygrama, &
0s dados, acessa  propriedadesy termnoflsicas, controla o
mftodo de solugio iterativa & gera resultados.
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Fig. i COMPONENTES COMUNS DE SIMULADORES DE PROCESSOS

Independente da simulaclo, a determinacio de propriedadas
sempre faoi considerada importante na engenharia guimica.

0 banco de propriedades contdm dados dos componentes mails
usuais, incluindo constantes flaicas (p.er., peso molecular,
propriedades crfticas, c¢alor eapecitico) e carrelagdes para
cdlculo de propriedades (constante de equilfbrio, entalpia,
etc). Consiste basicamente de quatro partess subrotina de
correlacBes, subrotinas de tabela de dados, programa de
geracio de pontos e “deck” de coeficientes. Um banco de
propr ledades (13) pode ter de $H—40 propriedades para atéd
14.000 compostos quimicos.

A maioria dos pacotes de simulaglo contém informagdes
referentes i compostos da drea petrogqulmica, com caréncia em
outros setores de processamento. Um banco de dados deve
possibilitar portanto, a adi¢io de novas compostos & novas
propriedades. Os dados de propriedades € suas correlaghes,
generalizadas ou nio, 80 objetos de continua PEHYILIGA

Mddulo de unidades podem ser blocos de controle de simulagio
(que nio tem existéncia real na planta gufmica), ou mdduios
de operagbes unitdrias, tais como misturador, tangque,
reator, trocador de calor, etc.

A construcio dos modelos (representacio matemdtica da
operacio wnitdria de processo) envolve, em geral, varios
elementos e conhecimentol entendimento de mecanismos

flesicos e 4quimicos, escolha da representacio matemdtica
adequada, reconhecimento de interagies flaicas/quinicas,
dispanibilidade de dados de propriedades e de pardmetros
adeguados, ¢ validag3o através de experimentos.
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Apesar de ter sido citado anteriormente aue a simulaclo & o
cdleulo de balancos de massn, energia & outros, a escolha e
construgio de um modelo adequado exige uma maturidade e
integracio de conhecimento do estado da arte de toda a gama
de engenharia quimica relativa a um dado Processo. Por
exemplo, um modeleo de evaporador pode ser mais simples (4
equagdes), atd mais complexo (38 equagdHesdy nem sempre sendo
o modelo mais simples ouw 0 mais complexo a representagin
adequada para um dado problema. Adicionalmente, necessita-se
de conhecimentos de mftodos numdr icos adeyuados H engenharia
quimica, tanto para solugio de equagdey diferencianis (14)
quanto para sistema de equacdes algédbricas (1e¢, 15).

Um problema de simulagBlo de uma planta qufmica pode ser
visto como a resoluclo de um grande sistema de esquagdes nfio
lineares. As equa¢les da sinulagio sio de trés tipos:s

- equacdes do modelo, incluindo modelo de operaghes
unitdrias do processo e as propriedades Fflsicas e
termodindmicas

« egquacdes de conexflo que indicam como as unidades
estio interligadas

- especificagdes

Na abordagem modular, as equagoes do modelo de operagao
unitdria sio calculadas a partir de uma biblioteca de
“mddulos” ou subrotinas (fig. 1).

(213 diferentes tdcnicas, modular sequencial, modular
simultdnea, e global (ou “orientada a equacdes™), diferen
fundamentalmente na abordagem da resolucio destas equagdhes.
A seguir, npa tabela 1, sio sumarizadas =as Principais
caracter feticas, vantagens e desvantagens destas técnicas de
simulagio (10, 16). :

A simulaglo modular sequencial & a mais utilizada
industrialmente. As  correntes de salda 830 calculadas a
partir das caracterfsticas das correntes de entrada e de
especificacies do mddulo. A passagem dos valores de saflda de
um  mddulo para a entrada de um outro wddulo & gerencliada
relo  programa  executivo atravds de informaghes sobre as
conexdes dos mddulos. A existéncia de reciclos, como € usual
nas plantas gquimicas, requer cdlcoulo iterativo & nivel do
Rrograma execut ivo, para convergir as correntes . No caso de
reciclo, deve-se ainda estabelecer a welhor sequlncia de
cllculos.

Estudos de estratdgias alternativas de convergéncia (17) e
de ot imizagio (i8) utilizando simliladores mnodulares
gsequenciais, indicam a tendéncia de wmodificagio destes
simuladores para os simuladores nodulares simultAneos (16).
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Tabela I. Resumo de Vantagens e Desvantagens de Tres Tecnicas de
Simulacao de Processos (16).
ABORDAGEM VANTAGENS DESVANTAGENS
Sequencial uso facil pelo engenheiro quando ha correntes de re

Simultanea

Baseada em
equagoes

de processos pois o esque

ma e similar ac fluxogra
ma de processo

o fiuxo de informagdes &
altamente estruturado

modificagao ou introdugao
de novas equagoes de mode
lo & facil

cada mddule pode ser tes

tado individualmente, sen

do mais facil deterctar
erros

nic exige muita memdria
de computador (além daque
la exigida por cada modu
To)

ndo ha necessidade de se
preccupar com correntes
de reciclo

numero de iteragoes redy
zido em relagao ao se
quencial

permite incluir espec1f1
cagoes de projeto e oti
mizagao

nao ha necessidade de se
preocupar com correntes
de reciclo

especificagoes do proje
to sao simples equacgoes
dentro do sistema

grande potencial para
otimizagao

em comparagao ac Sequen
cial oferece maior velo
cidade e flexibilidade™

ciclo, o numero de itera”
¢oes @ elevado {consequén
temente, tempo maior)

geralmente requer algum
tipo_de acelerador de con
vergencia

manuseio de especificagoes
de projeto_e otimizagao de
processos & dificultado

a linearizagido & um pobre
modelo para algumas unida

.des

o sistema linear € espar
so e grande. 0 problema

de espago de memdria pode
ser resolvido com a tecni

. ca de matrizes esparsas,

exigindo algoritmo mais
complexo

sistema linear & esparso
e grande

tempo de homputacao ¢ espa
¢o de memdria podem ser
proibitivos

dificuldade em analisar er

ros quanda estes surgem

necessidade de boas estima

tivas iniciais

trabalho maior para cons
truir o executivo
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O modular simult@neo requer que todos os waddulos das
unidades sejam escritos como no modular sequencial, O sEe 8
cada mddulo & construldo de modo que os wvalores das
correntes de salda sio calculados a partir das correntes de
entrada e das especificacies.

Neste ponto ocorre uwma diferenga fundamentals dada a
situacio presente de todas as variaveis no processo € obtida
uma representagio linearizada das equagbes das unidades.
Estas eqiuacbes linear izadas sR0 entio reasolvidas
similtanceamente. © processo € repetido até a obtengio da
convergéncia.

O conceito de simulador modular simultineo nlo € nova, pordm
recentemente (16, 18) aumentou-se o interesse, por tentar
combinar os melhores feitios do modular sequencial com os do
simulador orientado a egquagcbes.

Na abordagem do simulador orientado a equashes, todas as
eqguaches de todas as operagoes wunitdrias, gquagoes de
conexio € especificacdes sao resolvidas simultangamented
Note—-se que no modular sinilténeo as equaghes Iinternas aos
mddulos a8 eram consideradas na resolugio simultinea.

Nas wversdes atualmente edistentes, as equagoes podem ser
linear izadas o nRoa. O gerenciamento de informagoes
topoldgicas do processa (conexio de correntes do processo)
requer um maior trabalho. bevido a potencialidade prevé-se
que este tipo de abordagem seja promissor no  futwro,
conforme indicado na literatura (i7).

V. Programas de Simnulaglo para a Inddstria de Celulose e
Papel

Hd determinados aspectos que distinguem og simuladores dos

Processos da indistria de celulose e papel daqueles
utilizados em outros setores industriais tais como
petrogqulmica. Uma das principais caracteristicas dos
simuladores para o setor celuldsico-papeleiro e GLLE

necessitam incluir, em suas correntes, adlidos assim como
l1fquidos € vapores.

Tipicamente utilizam um redurido banco de dados, uma ver que
ainda muito pouco & conhecido sobre A% - propriedades de
materiais conplexos como as Fibras, licores e subprodutos.
Este & um grande contraste com relacfio A petroquimica, onde
hd disponibilidade de extepses bancos de dados de
propriedades para um nimero elevado dé componentes.

Os principais simuladores de processo (regime permanente)
usados na inddstria de celulose € papel s3o indicados aa
tabela 2.
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Tabela II. Programas de Simulagao para Processos da Industria
de Celulose e Papel Disponiveis Comercialmente.

Simulador Data da Versao Inicial
GEMS 1972
MASSBAL 1979
ASPEN 1981
FLOWCALC ' 1983
MAPPS 1984

GEMS foi o primeiro sinulador especifico para a indiletria de

celulose e papel, sendo desenvolvido pelo Depto. de
Engenharia Qulmica da University of Idaho - USA a partir da
arquitetura dao simulador PACER. Teve atualizaches e

wpanstes em 1977 e 1984. Tem sido autilizado intensivamente
pela inddstria e centros de pesquisa(i? a 22).

E um programa nodular sequencial, sendo sua versio inicial
restrita a computadores de grande porte; possui agora uma
versio compat fvel com micros da linha IBM-PC. Um pacote de
otimizaglo linear (BEMSO0OP) foi desenvolvido & incorporado ao
GEMS (vers3o micro) facilitando a determinacilo das melhores
condig¢des pPara umn processo.

O CTCP (Centro Tdcnico em Celulose € Papel-IPT) possuai 0
GEMS &€ o tem utilizado como ferramenta para apoio a diversos
projetos na drea de andlise de processos(23,24).

Um segundo simulador - MABSBAL, também com elevada
utilizacio pelas inddstrias do setar, foi desenvolvido pela
University of Western Ontario - Canada. Emprega a abordagem

simultanea como algorftmo de ¢dlculod2,26).

Uma versiio expandida do MASSBAL, denominada MASSBBAL MK 11,
foi langada comercialmente em 1985 e permite a ot imizagio
nAo linear.

Poucas companhias do setor tem usado o ASPEN (ou sua versdo
anmpliada ASPEN PLUS). . um programa  bastante extenso
elaborado pelo MIT - USA & voitado para a inddstria qulmica
e geracio de energia. Para aplicactes em celulose e papel &
necessdria a formaglo de um grupo para desenvolvimento de
mddulos de operacdes, uma vez que este simulador nfio possui
mddulos especificos para o setor(27,28).
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O FLOWCALC, desenvolvido pela Universidade de Wisconsin -
Usa & o udnico projetado inicialmente para aplicaghes em
nicrocomputador. Opera interativamente e permite ao usule io
ajustar os cdlculos ao longo da simulaglo(li,.29).

0 simglador MAPPS, comercializxado pelo Institute of Paper

{Chemistry - UsSa a partir de 1984, ¢ resultante da
incorparacio de modelos desenvolvidos no prdprio Instituto e
na Universidade de Mc Gill - Canada. Seu programa execut ivo

e algoritmo de c¢dlculo slo baseados no (BEMCS e possdid
atualmente tambdm uma verslBo para microconputadores(ii,29).

A avaliaglo e =a compararagio destes Jd estabelecidos
simuladores n3o € tarefa simples. Mesmo @ adogao de
critéfrios como =a atribui¢lo de notas(ii) ou um sistema de
eemplo—-teste padrion(30) mostram a necessidade do

conhecimento claro dos objetivos da aplicagio atual & Ffutura
de um simulador, familiaridade do processo que se deseja
sindlar € dos diferentes tipos de simuladores.

Lista-se a seguir alguns tdpicos que devem ser considerados
na escolha € utilizagBo de um pacote de simulagios

Necessidade de “"hardware”

Stipodmicro,mini ou de grande porte)
memdria requerida
~temnpo de execugio

Caracterfsticas do simulador

sCcapacidade de agrupar blocos

«tipos de componentes nas correntes de processo
«regime estdtico(permanente) e/ou dinflmico
andlise energdtica

recgonciliagio de dados

ot imiza¢ilo a part ir de restri¢des(niio
lingar,lingar)

-POSsibilidade de pds~processamento
documentagiao

Hesudrio

~conhecimento do processo

«pPOssibilidade de acesso ao programa fonte de
modo a . poder ampliar o rol de subrotinas ou
alterar valores de propriedades dos componentes
«necestidade de assessoria externa para OpRErar o©
pacoteinivel de depend@ncia)

«conhecimento dos princlpios de simulaglotembora
nfo seja essencial, contribui para um maior
aproveitamento da ferramenta
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VI. CONCLUSBES € COMENTARIOS

No presente trabalho procurou=-se dar uma abordagem global
dos beneff{cios advindos do emprego da simulaglo de processos
qufmicos ¢ nas caracterfsticas dos principais tipos de
gimdladores inclufndo agueles desenvolvidos para o setor e
celulose e papel.

No Pals, na drea de celulose & papel (e tambédm de
processamento gqufmice) ainda & bastante pequena a utilizacio
desta Fferramenta para audiliar a andlisve de processo, o
projeto de instalacgdbes ou o0 desenvolvimento de novas
tecnologias. 0 emprego de servicos e bureau de pProgranas
estrangeiros, sem acesso ao programa fonte, embora Jdtil para
 primeiro contato, traz apenas os beneffcios imediatos e
nio todos os esperados.

Existe por outro lado, uma necessidade reprimida, Mas
latente, por parte dos tdcnicos das nossas inddstrias, oS
seus diversos segmentos, em conhecer mais profundamente o©
RProcesso (interrelacionanento entre operagdes ¢ dAreas de
produglo) no sentido de provocar melhorias operacionais e
reducio de custos. Este cendrio & propfcio para a aplicaciio
de sinulagiio.

E necessdrio intensificar a disseminagio dos potenciais e de
aplicagbes reais da simulaglo Junto =a gerentes de
departamnentos de produciio e de prodetos.

M  Falta de pessoal devidamente qualificado, na guant idade
requerida, tanto na indastria como, principalmente, em
universidades e centros de pesguisa, com capacitagio de
utilizar a simulagio no seu potencial mais abrangente.

Para a aplicaclo imediata nio € necessdrio um conhecimento
detalhado de um Processt. Pordém, diferentemente de outros
aplicativos, um sinulador de processos qufmicos é agregador
de conhecimento tecnoldgico. Portanteo a utilizaglo do
simulador sem acesso ao programa fonte ¢ sem possibilidade
de modificaglo de seus modelos matemdticos do processo nfo
traz ao usudrio todos os beneflcios esperados.

He no exterior alerta-se contra a sua utilizaclo como
“caixa-preta”(31) e procura-se sempre a clara compreensio e
domfnio do senso fi{sico, da formulaglao dos modelos, de
mtodos numéricos e conhecimento qualitativo, tanto mais
isto é inportante para o Brasil que deve buscar capacitagio
tecnoldgica.
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