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RESUMO

Os objetivos deste trabalho sfo a modelagem e a simulagdo de uma coluna de
absorgdo de pratos multicomponentes, considerando-se os fendmenos fisicos mais
importantes que ocorrem no processo e a termodindmica do equilibrio de fases de
maneira rigorosa.

O estudo da modelagem ¢ feito no estado estacionario, sendo que a coluna é
operada adiabaticamente. Um método desenvolvido inicialmente para colunas de
destilagdo € aplicado para colunas de absorgdo. A resolugdio do sistema de equagoes
nio-lineares ¢ feita pelo Método de Newton-Raphson.

Um software composto por 4 programas € desenvolvido de forma a permutir a
simulagdo interativa, onde a alteragdo dos pardmetros necessarios para os calculos
(arquivo de dados), € feita de forma simultinea e imediata. O procedimento
interativo possibilita uma adequada escolha das condigdes operacionais e, portanto,
permiie a realizagio de simulagles otimizadas.

As simulagdes realizadas apresentaram resultados muito proximos aos
obtidos pelo stmulador comercial ASPEN, o que serviu para valida¢do do modelo.
No estudo da varia¢do de parfmetros para a otimiza¢fo da coluna, chegou-se a
conclusdo de que, para o sistema estudado, a coluna apresenta maior eficiéncia
quando operada sob pressdo, com um aumento do fluxe molar € uma diminunigio da
temperatura da corrente de alimentacgdo liquida e um aumento no peso molecular do
solvente liquido.

Foi feita, ainda, a simulag@o da absor¢do em agua de uma corrente gasosa
proveniente de um incinerador de residuos perigosos. A coluna de pratos mostron-se
capaz de enquadrar o padrdo de langamento de HCI na atmosfera de acordo com a
norma brasileira, quando operada com maior pressido e com maior fluxo molar da
corrente de alimentacdo liquida.

Palavras-chave: Colunas de pratos
Absor¢do de gases
Controle de polui¢do atmosférica
Processos de separagio



CAPITULO 1

OBJETIVOS DA TESE

Os atuais problemas com custos de energia e regulamentag¢des ambientais, no
tocante aos padroes de langamento de gases na atmosfera, tém feito crescer a
preocupagdo com os processos de separagdo difusionais. Dentre estes processos, as
colunas de pratos para absor¢iio de gases sdo processos de crescente interesse e
motivagio em seus estudos (Beggs, 1991, Bingham, 1990, Gomes e Maciel, 1994 e
Maciel e Silveira, 1993).

A aplicagdo da computacio aos processos quimicos € um ramo dos mais
importantes ¢ que tem despertado o maior mteresse na comunidade cientifica
atnalmente. Técnicas computacionais estdo sendo progressivamente adaptadas a
engenharia de processos e projetos ¢ isto tem contribuido significamente nas tarefas
de sintese, projeto, otimizagdo, analise ¢ controle de processos. O mais recente
progresso nesta area refere-se ao desenvolvimento dos simuladores comerciais os
quais podem ser usados para a simulagdo, analise e otimizacdo de processos,

embora estas atividades ainda nfo sejam usualmente praticadas.

O objetivo deste trabalho é a modelagem e a simulagio de uma coluna de
absorgdo de pratos multicomponentes, ¢ a utilizagdo da mesma como equipamento
de controle da poluigdo do ar de um incinerador de residuos perigosos. E utilizado
um método que foi inicialmente vtilizado na destilagdo. Este procedimento, embora
citado na literatura como uma metodologia possivel, nunca foi apresentado. Além
disso, para o estudo dindmico das colunas de absor¢do e para aplicagdo das
estratégias de controle, é necessario que se faga o estudo no estado estacionario, o
mais rigoroso possivel, € que s¢ tenha em méos o programa para postertor

incorporagio dos novos desenvolvimentos. Além disso, para se desenvolver o
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programa de absorgfio com reaglo quimica, tem-se que deixar pronto o programa de

absorgdo fisica, como ponto de partida.

Na modelagem sdo considerados os fendmenos fisicos mais importantes que
ocorrem no processo ¢ a termodindmica de equilibrio de fases ¢ tratada de maneira
rigorosa. E utilizado o Método de Newton-Raphson para resolugéio das equagdes do

sistema (Veggini ¢ Gontarski, 1996).

Na simulag¢do de uma coluna de absor¢do de pratos, o objetivo é obter as
composigdes, fluxos e as temperaturas das correntes de saida liquida e vapor; para
tanto é necessario o conhecimento das composigdes, fluxos e as temperaturas das

cotrentes de entrada, da pressdo e do nimero de estagios da coluna.

E desenvolvido um software (denominado ABSIM) composto por 4
programas. O primeiro € um programa com 0s calculos da simulag@io propriamente
dita, é desenvolvido na linguagem FORTRAN e ¢ denominado Programa Principal
(ABSORCAQ.EXE).

O segundo é um programa de gerenciamento de arquivos de dados e de
resuttados do Programa Principal. Este programa permite a manipulagdo imediata e
simulfdnea dos parimetros (dados de entrada) a serem utilizados pelo Programa
Principal, ¢ desenvolvido na linguagem VISUAL BASIC e é denominado Programa
Auxiliar (COLUNA.EXE).

O terceiro programa calcula os pardmetros UNIQUAC a serem utilizados
para o calculo dos coeficientes de atividade, ¢ desenvolvido na linguagem
FORTRAN e ¢ denominado Programa Auxiliar de Calculo 1 (UNIQUAC.EXE).

O quarto programa caicula a temperatura de bolha de uma mistura liquida, a
uma determinada pressdo e composicdo, tarnbém é desenvolvido em FORTRAN e é
denominado Programa Auxiliar de Calculo 2 (TBOLHA EXE).



CAPITULO I

INTRODUCAOQO

IL.1 ABSORCAQO DE GASES

A absorg¢do de gases (Perry e Chilton, 1980) ¢ uma operagfo unitaria em que
um ou mais de um componente de uma mistura gasosa ¢ dissolvido num liquido
relativamente ndo volatil. A absorgio pode ser um fendmeno puramente fisico ou
pode envolver a solubilizagdo da substdncia no liquido seguida por uma reagéio com
um ou mais de um constituinte do liquido. A operagdo reversa, denominada extrago
ou dessorgéo, ¢ utilizada para transferir um ou mais componentes volateis de uma

mistura liquida para um gas.

Em geral, o gas e o liquido escoam em contracorrente para que seja maior a

diferenga de concentragdo e, portanto, maior a velocidade de absorgéo.

Nos casos mais simples de absorgdo (Foust et al.,1982) o absorvente liquido
ndo se vaporiza, e 0 gis contém apenas um constituinte solavel. Por exemplo,
amonia é absorvida de uma mistura de ar e amdnia pelo contato do gas com a agua
liguida na temperatura ambiente. A amdnia € solavel na agua, mas o ar é quase
insolivel. A agua, por sua vez, quase ndo se vaporiza na temperatura ambiente. Por
isso, a tmica transferéncia de massa ¢ da amonia da fase gasosa para a fase liquida.
A medida que a aménia passa para a fase liquida, a sua concentragdo aumenta até
que a amOnia dissovida fique em equilibrio com a que esta na fase gasosa.

Atingindo o equilibrio, ndo ha mais transferéncia efetiva de massa.

Em outros casos de absorgio, é possivel que varios componentes sejam

absorvidos pelo liquido e que parte do absorvente se vaporize.
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Denire as diferengas existentes no processo de absor¢do em relagdo a
destilag@io, temos que, na alimentacéo, o liquido esta abaixo do seu ponto de bolha e
0 gas estd muito acima do seu ponto de orvalho. Além disso, as fases liquidas e

gasosas, na alimenta¢8o, nfio contém 0s mesmos componentes.

Os equipamentos usados para efetuar o contato continuo entre um gas e um
liquido podem ser:

- uma coluna composta com um recheio solido;

- uma coluna vazia em que se faz a aspersio de um liquido, através do qual
flui o gas;

- uma coluna com pratos ou bandejas de borbulhamento.

A escolha entre um tipo e outro de equipamento dependera, entre outros, da
natureza dos fluidos a serem utilizados, do tamanho da instalacdo ¢ da necessidade

ou nio de resfriamento interno da coluna.

112 METODOLOGIA UTILIZADA

Naphtali ¢ Sandholm (1971) apresentam uma metodologia aplicavel aos
calculos de colunas de destilag3o. Nesta metodologia, as equagdes de conservagédo
de massa ¢ de energia e as equagdes de equilibrio sdo agrupadas por estagios e entdo
sdo linearizadas. O conjunto de equagdes resultante possui uma estrutura de blocos
tri-diagonal que é facilmente resolvido utilizando 0 Método de Newton-Raphson. A
matriz das derivadas parciais de todas as fun¢Bes com respeito a todas as varidveis é

calculada pelo Método de Elimmagio de Gauss.

A mesma metodologia ¢ aplicada para colunas de absorc¢io de pratos, com a
introducio de algumas modificagdes no programa original, as quais serdo discutidas
no Capitulo V. Uma das alteragSes na metodologia original refere-se ao método de

resolucio das matrizes, utilizando-se a Decomposigio LU.
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A principal vantagem deste método é que a convergéncia acelera 4 medida
que a solugdio é aproximada. Além disso, a ndo idealidade da fase liquida pode ser

levada em conta de maneira rigorosa, sem alteragdes no método.

I1.3 ORGANIZACAO DA TESE

O capitulo Il apresenta a utilizag8o das colunas de absorgdo de pratos, com
énfase na aplicagiio do controle da poluigio do ar. E apresentada a definigio de
coluna de pratos, a importincia da incineracdo de residuos perigosos na preservagio
do meio-ambiente ¢ a necessidade da utilizagdo de um equipamento para o controle
da emissio dos gases, provenientes de vm incinerador, antes do lancamento dos

mesmos na atmosfera.

O Capitulo IV mostra as diferengas entre as colunas de recheio ¢ as colunas
de pratos na absor¢do de gases. Apresenta uma descri¢do dos estudos existentes
com relagiio as colunas de pratos, exemplos de sistemas estudados na literatura e

também resultados experimentais.

No Capitulo V estido descritas todas as equagOes necessarias para a
modelagem de uma coluna de absor¢do de pratos. Também mostra o
desenvolvimento dos programas utilizados e explica o procedimento interativo na

utilizagdo do software desenvolvido.

O Capitulo VI apresenta os resultados obtidos na simulac¢io para trés casos.
O primeiro, utilizando apenas hidrocarbonetos, ¢ feita a comparagdo com os
resultados obtidos em um simufador comercial. O segundo faz o estudo da variagéo
de varios pardmetros para otimizagio da coluna. O terceiro realiza a simulagio da
absor¢io de uma corrente gasosa proveniente de um incinerador de residuos

Perigosos.
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O Capitulo VII apresenta as conclusdes deste trabalho e as sugestSes para

continuidade dos estundos em absorgdo de gases.



CAPITULO 111

COLUNA DE ABSORCAO DE PRATOS COMO EQUIPAMENTO DE
CONTROLE DA POLUICAO DO AR

II1.1 COLUNAS DE PRATOS. DEFINICAO.

Em uma coluna de pratos ou bandejas, a estrutura ¢ cilindrica ¢ vertical com
um certo numero de pratos ou bandejas no seu interior (Theodore e Reynolds,
1987). Cada prato possui aberturas que podem ser perfuradas ou em formas de
fendas. O liquido ¢ introduzido no topo € flm em diregdo descendente. Um canal de
descida, localizado em lados alternados de cada prato sucessivo, permite o
movimento descendente do liquido até a saida pelo fundo da coluna. O gas entra
pelo fundo da coluna e passa através das aberturas dos pratos, antes de sair pelo
topo, e numa velocidade tal que evita a saida de liquido pelos furos dos pratos. O
efeito global é um contato multiplo, em contra-corrente, entre as fase liquidas ¢

gasosas. A figura III. 1 mostra o esquema de uma coluna de pratos.

As colunas de pratos podem ser utilizadas tanto na absorgo de gases, como

na destilagdo e na extra¢do liquido-liquido.

Cada prato da coluna € considerado um estagio, pois no prato os fluidos séo
trazidos para um intimo contato, ocorre a difusdo interfase e os fuidos sfo
separados. O nimero de prafos tedricos de uma coluna depende da dificuldade da
separacdo ¢ ¢ determinado somente através dos balangos de massa ¢ energia ¢ das

relagdes de equilibrio.

O diametro da coluna, por outro lado, depende da quantidade de liquido e de
gas que escoa através da coluna por unidade de tempo. O nimero atual de pratos

requerido é maior que o mimero tedrico devido as ineficiéncias do prato.
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Figura II1.1 - Esquema de uma coluna de pratos

111.2 INCINERACAO

De acordo com Rocca et al.(1993), a incineragdo ¢ um método de tratamento
que se utiliza da decomposi¢io térmica via oxidagfio, com o objefivo de tornar um
residuo menos volumoso, menos téxico ou atdxico, ou ainda elunina-lo, em alguns

€asos.
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O desenvolvimento do processo de incineragfo teve inicio ha muitos anos,
com o enfoque voltado 4 queima de residuos domiciliares ou patogénicos. Hoje, a
aplicagdo deste processo no tratamento de residuos perigosos passou a receber uma
atengo matior, tendo em vista os problemas ambientais ocasionados pela disposigio
inadequada no solo de matenais t6xicos ndo degradaveis, altamente persistentes, e

até mesmo dagueles nfo passiveis de disposi¢io no solo.

De maneira geral, as unidades de incineragio variam desde pequenas
instalagdes, projetadas e dimensionadas para um residuo especifico, € operadas
pelos proprios geradores, até grandes instalagdes de propositos multiplos, para
incinerar residuos de diferentes fontes. No caso de materiais tOxicos € perigosos,
estas instalagGes requerem equipamentos adicionais de controle de poluigéo do ar,

com consequente demanda de maiores investimentos.

Dentre os tipos de residuos que apresentam maior potencial, no que diz
respeito a4 adequabilidade ao processo de incineragio, incluem-se: residuos
organicos constituidos basicamente de carbono, hidrogénio e/ou oxigénio; residuos
que contém carbono, hidrogéntio, cloro com teor inferior a 30 % em peso e residuos
que apresentam seu poder calorifico inferior maior que 4700 kecal’kg (ndo

necessitando de combustivel auxiliar para queima).

As caracteristicas dos residuos ¢ seu comportamento durante a combustio
determinam como devem ser misturados, estocados e infroduzidos na zona de
queima. Alguns liquidos, com baixo ponto de fulgor, serfio facilmente destruidos
enquanto outros, incapazes de manter a combustdo, deverdo ser introduzidos através
de uma corrente de gds quente ou aspergidos diretamente sobre a chama. Neste
caso, pode ocorrer um fendmeno quimico chamado craqueamento, no qual novas e
indesejaveis substincias podem ser formadas. Por exemplo, se o residuo contiver

certos compostos organicos de cloro, ha o risco da formagdo do fosgénio (COCl,)
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que ¢ um gas venenoso. Para evitar este tipo de problema, € necessario manter-se a
temperatura de combustio na faixa de 1200 a 1400 °C e o tempo de detengdo entre

0,2 a 0,5 segundos ou em alguns casos, de até 2 segundos.

A incingracdo de residuos contendo enxofre, flaor, cloro, bromo ¢ 10do
resulta num efluente gasoso em cuja composigio sdo encontrados estes poluentes. A
forma mais comum de elimina-los € fazer com que os gases da combustio passem
através de uma coluna onde siic lavados em contracorrente. O efluente liquido

resultante da operacgdo € recolhido na parte inferior da coluna.

Em resumo, a incineragdo ¢, provavelmente, a melhor solugdo para o
tratamento de residuos altamente persistentes, toxicos e muito inflamaveis. Estdo
incluidos aqui solventes e dleos ndo passiveis de recuperagdo, defensivos agricolas

halogenados e varios produtos farmacéuticos.

1I1.3 CONTROLE DA EMISSAQO DE POLUENTES ATMOSFERICOS

Os gases quentes provenientes das operagdes de combustio em incineradores
de residuos perigosos devem ser resfriados antes de serem enviados para os
equipamentos de controle de poluicdo do ar, os quais normalmente ndo séo

projetados para operar a altas temperaturas.

Os métodos usados para resfriar gases de combustdo dividem-se em duas
categorias: contato direto e contato indireto. O resfriamento por contato direto pode
ser obtido através da diluigdio com ar ambiente, por resfriamento brusco com agua e
através do contato com solidos que possuem alta capacidade de retengdo de calor.

Os métodos por contato indireto incluem convecgio natural e radiagdo do sistema
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de dutos, trocadores de calor com tiragem forgada e caldeiras de recuperagdo de

calor.

Os poluentes na incineracdo de residuos perigosos aparecem como
consequéncia da combustio incompleta, bem como produtos de combustio de

constituintes presentes nos residuos e no ar de combustio.

Os produtos de combustio incompleta incluem o monéxido de carbono,
hidrocarbonetos, aldeidos, aminas, &cidos inorgdnicos, materiais orgnicos
policiclicos, alguns componentes do residuo ou produtos parcialmente degradados
que escaparam da destrui¢io térmica no incinerador. Nos incineradores bem
projetados e operados esses produtos de combustio incompleta sdo emitidos em
quantidades despreziveis. De maneira geral, o produto final de combustio ¢
constituido de dioxido de carbono e vapor d'agua. Entretanto, dependendo da
composi¢do do residuo incinerado e das condigoes, sdo gerados varios produtos. Por
exemplo, na queima de hidrocarbonetos clorados sdo formados o cloreto de
hidrogénio (HCl) e uma pequena quantidade de cloro (Cl;). No caso de queima de
fluoretos orginicos ¢ formado o fluoreto de hidrogénio (HF). A maior parte de
enxofre presente no combustivel auxiliar transforma-se em diéxido de enxofre (SO3)
e 1 a5 % em trioxido de enxofre (SOs). Além disso, ha formagdo de dxido nitrico
(NO) pela fixagdo térmica do nitrogénio do ar de combustio e dos compostos
nitrogenados presentes no residuo. As emissdes de particulados incluem particulas
de 6xidos minerais e sais provenientes dos constituintes minerais no residuo, bem

como fragmentos da queima incompleta de materiais combustiveis.

Denire 0s equipamentos utilizados para o controle da poluigdo do ar, pode-se
destacar: pos-queimadores, lavadores venturi, colunas de recheio, coluna de pratos,

precipitadores eletrostaticos.
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As colunas de pratos quando aplicadas ao controle de poluigido do ar sdo
concebidas para a remocgéio de um ou mais poluentes de uma corrente gasosa
contaminada. Considere, por exemplo, um processo em que uma mistura de ar com
HCI gasoso entra em contato com agua. O HCI é soliivel na agua, e as moléculas
que entram em contato com a superficie da 4gua se dissolvem imediatamente.
Entretanto, as moléculas de HCI estdo dissipadas por todas as partes da fase gasosa,
e elas somente podem alcangar a 4gua pela difusiio na fase gasosa. Quando o HCI
dissolve na superficie da agua, ele ¢ dissolvido por toda a fase liquida em um
segundo processo difusional. Consequentemente, a taxa de absorgdo é determinada
pelas taxas de difusdo nas fases liquida € gasosa. O equilibrio é outro importante
fator a ser considerado no controle da operagéo de sistemas de absorgdo. A taxa na
qual o poluente serd difundido em um absorvente liquido dependera da distancia do

equilibrio que ¢ mantida no sistema.



CAPITULO IV

ESTUDOS DE COLUNAS DE ABSORCAQ

1V.1 TIPOS DE COLUNAS DE ABSORCAO

De um modo geral, de acordo com Perry e Chilton (1980), as colunas de
recheio sdo preferidas para operar com materiais corrosivos ow com pequenas
quedas de pressdio, nas plantas-piloto ou em operagdes de pequeno porte, ou com
liquido espumantes. As colunas de pratos sfio preferidas para as operagfes em
grande escala (pois sdo mais baratas) ou naquelas em que a velocidade do liquido é
baixa (0 que provocaria a molhagem inadequada do recheio de uma coluna) oun nos

casos em que se deseja o resfriamento interno.

Existem muitas circunstincias em que as colunas de recheio apresentam

vantagens significativas. Entre elas citam-se:

1- Operagdes a4 vacuo. A queda de pressdo ao longo de uma coluna de
recheio pode ser projetada para um nivel mais baixo do que com uma coluna de

pratos, ¢ ainda ter wm contato vapor-liquido adequado.

2 - Os liqmdos espumantes sdo, frequentemente, manuseados mais

satisfatoriamen-te numa coluna de recheio.

3 - A retengdo de liguido €, em geral, menor, de modo que a operagéo é
melhor com as substincias termicamente sensiveis ou nos processos em que possam

ter reagOes laterais indesejaveis.

4 - A comstrugiio €, em geral, mais simples e mais barata quando o sistema de

absorgdo corrdl os materiais de construgio usualmente adotados.
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5 -A coluna de recheio sera, habitualmente, mais barata que a de pratos,

quando as colunas forem pequenas.

As colunas de pratos apresentam grandes vantagens em muitas areas:

1 - Sdo mais desejaveis quando o calor de solugdo exige o resfriamento

interno, pots € facil instalar serpentina de arrefectimento nos pratos.

2 - As colunas de pratos podem operar com taxas mais elevadas de liquidos,

com um projeto apropriado para o fluxo de liquido.

3 - Quando as taxas de escoamento do liquido sio muito baixas, as colunas
de pratos tém vantagens, pois podem ser projetadas para reterem uma certa

quantidade de liquido no prato.

4 - Alguns tipos de colunas de pratos podem ser preferidos quando existem
depdsitos de material sélido que devem ser periodicamente removidos. A limpeza
das colunas de pratos pode ser realizada mediante janelas de visita, enquanto as

colunas de recheio devem ser esvaziadas para a limpeza.

5 - O peso total de uma cohma de pratos €, em geral, menor que o de uma
coluna de recheio projetada para a mesma tarefa. Quando o material do recheio tem
pequena resisténcia ao esmagamento, torna-se¢ imperioso o uso de diversas chapas

para suportar o peso de uma coluna com grande altura de recheio.

6 - As colunas de pratos sdo preferidas, em geral, nas operagdes que exigem
grande niimero de unidades de transferéncia ou de pratos tedricos. As colunas de
recheio tendem a ser sujeitas a canalizagfio das correntes de vapor ou de liquido, e a
distribuicio apropriada ¢ dificil de se manter sem a adoclo de dispositivos

redistribuidores complicados.
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IV.2 TIPOS DE SOLVENTES PARA A ABSORCAO

O solvente 1deal é ndo-volatil, puro, nfo corrosivo, estavel, ndo viscoso, nio

espumejante, ndo é inflamavel e dissolve infinitamente o soluto.

Infelizmente, este solvente ideal é raro de encontrar e a escolha se faz com
base na alternativa mais desejavel entre as diversas oferecidas. Quando ¢ possivel
exercer esta escolha, a preferéncia deve recair sobre um liquido em que o soluto se
dissolve muito bem. Algumas vezes, o gas de saida esta saturado pelo solvente, e a
perda desta substincia pode ser onerosa. Por isto os solventes baratos devem ser

preteridos aos mais caros, de maior agéo solubilizante € menor volatilidade.

I1V.3 COLUNAS DE RECHEIO

Em colunas de recheio, o dispositivo comumente utilizado para absor¢fio
gasosa (McCabe et al., 1993) consiste de uma coluna cilindrica equipada com uma
entrada gasosa e um espago de distribugdio no fundo; uma entrada de liquido ¢ um
distribuidor no topo; saidas gasosa e liquida no topo e no fundo, respectivamente; ¢
uma massa de suporte sélido inerte, denominada recheio, que pode ser empacotada
ou colocada de maneira aleatéria. O liguido, na entrada da coluna, € distribuido na
parte de cima do empacotamento. O gas entra pelo distribuidor de baixo e flui para
cima pelos intersticios do empacotamento em confracorrente ao liquido. O
empacotamento promove uma maior area de contato entre o liquido e o gas, que
incentiva o contato entre as fases. O soluto presente no gas é entdo absorvido pelo
liquido, que € enriquecido enquanto desce pela coluna, e o gas diluido sai pelo topo.

O liquido concentrado deixa a coluna pela parte de baixo.

Os calculos de colunas de recheio (Perry € Chilton, 1980) sdo baseados no
principio da difusfio homogénea. Quando uma fase homogénea contém dois ou mais

componentes cujas concentragdes modificam-se de ponto para ponto, haverd
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tendéncia de ocorrer uma transferéncia de masssa que leve a uniformidade das
concentragdes. Este fenémeno ¢ associado a agitagdo térmica das molécnlas: numa
regifio em que as moléculas de uma espécie estdo concentradas, ha tendéncia maior
de escaparem do que para entrarem para esta regido. A velocidade de difusdo do
material A num ponto de um fluido estacionario é, de acordo com a experiéncia ¢ a

teoria, proporcional ao gradiente de concentragéio no ponto:

N.,==D,— (D

onde: ¢ = concentragao
s = distdncia
D, = coeficiente de difusdo.

A velocidade de difusdo nos gases ¢ grande, e pequena nos liquidos. A taxa
de transferéncia varia com o tempo e ¢ proporcional & diferenca entre a

concentracio no seio da fase e a concentragfo na interface.
Um ponto importante (McCabe et al., 1993) no projeto de uma coluna de

recheio € a razdo liquido-vapor (L/V). A partir do balango material de uma regido

arbitraria da coluna, como mostra a figura IV.1, chega-se ao balango de massa total:
LAV =L+V, 2)
E o balango de massa para o componente a:

LxAVy=Lx+V.y, | ©)
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Os temos L e V representam o fluxo molar das fases liquida e vapor,
respectivamente, no mesmo ponto da colura, o mesmo ocorrendo para as

concentragbes x e y.
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Figura IV.1 - Diagrama para o balanco material
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A equagdo da linha de operagéo pode ser obtida a partir da equagéo (3):

L Vaya_LaXa
AN

(4)

Na equagio (4), x e y representam as fragdes molares do liguido e do vapor,
respectivamente, em contato um com o outro em qualquer segio da coluna. A
absor¢iio de um componente solivel de uma mistura gasosa faz com que o fluxo
total do vapor V diminua e o de liqmido L aumente. Esta mudanga faz com que a

linha de operacgéo seja levemente curva.
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A inclinagdo média da linha de operagéo é a razdo L/V. Assim, para um dado

fluxo de vapor, a redugdo do fluxo de liquido reduz esta inclinagéo.

Considerando a linha de operagfio ab como mostra a figura [V.2 e as
concentragdes x, , . ¢ V, fixas, a medida que o fluxo de liquido L diminui, a

inclinagio da linha de operagdo também decresce, ¢ a concentragdo y, do soluto no
produto de fundo aumenta. A concentragdo maxima x, * ¢ atingida quando a linha

de operago toca a curva de equilibrio, como mostra a linha ab’ da figura IV.2
Neste ponto determina-se a inclinagdo minima e, assim, o fluxo minimo de liquido.
Nesta condigdo, ¢ necessario uma coluna de altura infinita, pois a diferenca de
concentragdo, que promove a fransferéncia de massa, torna-se nula no fundo da
coluna. Portanto, para que haja a mudanga especificada na composig¢do do vapor, o

fluxo de liquido deve ser superior ao valor minimo encontrado.

O aumento do fluxo de solvente diminui a altura necessaria para que ocorra a
separagdo, uma vez que a forga motriz para a transferéncia de massa ao longo da
coluna, que € proporcional a distincia vertical entre a linha de operagiio e a curva de
equilibrio, também aumenta. Entretanto, com o aumento do fluxo, o produto se
torna mais diluido, o que dificulta a recuperagio do soluto através de um processo
de dessorgdio, ou “stripping”. O custo de energia desta etapa representa a maior
parte do custo total da operagio absorcdo-dessor¢do. Deste modo, a escolha do

fluxo ideal de liquido deve ponderar os custos energéticos e de solvente.
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Figura IV .2 - Raz8o L/V hmite

A inundaglio ¢ a queda de pressdio s3o dois pardmetros importantes na
performance hidraulica das colunas de recheio (McNulty, 1994). Existem vérias
defini¢gdes para inundacio (Kister e Gill, 1991), mas na pratica considera-se o fluxo
acima daquele em que a coluna se torna ineficiente, ou seja, a sua capacidade

maxima ¢ atingida.

Varios modelos estdo disponiveis para o “design” hidraulico de colunas de
recheio (Kister e Gill, 1991 e Leva, 1992). Além disso, muitos fabricante de recheio
dispdem de software especificos para o produto que comercializam (Hsieh et al.,

1994).

Andlises breves em sistemas ar-dgua admitem o inicio da inundagdo a uma
queda de pressdo de 2 in de coluna d’agua por pé de altura de recheio. Para outros

sistemas, a determinag@o da queda de pressdo correspondente, AP, , é obtida

através da equagdo (5), quando os temos O e O forem expressos em lbm/ft :

AP.=2{p - p,li622 )
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A queda de pressdo deve variar de acordo com o tamanho e o tipo de recheio.
Ainda assim, a equaco (5) pode fornecer um guia pratico para recheios de 1 a2 in

dispostos aleatoriamente.

Em geral, o didmetro da coluna utilizado é aquele tal que a aproximagdo 4
inundac¢do ¢é igual a 0.8 ou menos, ou seja, para uma dada razio L/V, ajusta-se o
didmetro da coluna para valores de L e V de forma que se encontrem a 80 % ou

menos de sens respectivos valores.

Os primeiros estudos de absorgdo de gases foram realizados paras as colunas
de recheio. Treybal (1969) apresenta uma metodologia em que as resisténcias a
transferéncia de massa e de calor para a fase liquida foram levadas em conta.
Posteriormente, Feintuch e Treybal (1978) apresentam uma metodologia para o
projeto de colunas de recheio para sistemas multicomponentes, operando

adiabaticamente.

Jaivong e Tigian (1986) apresentam as equag¢des para a absor¢do de gases em
colunas de recheio, utilizando a teoria do filme com reagdo quimica irreversivel de
segunda ordem. E feito o estudo experimental da absor¢io de CO, em 4gua para

aplicagéo das equagdes apresentadas.

Bart e Burtscher (1994) apresentam estudos experimentais da absorgdo de
gases acidos contendo NO, NO, e SO, em uma solugdo de cromo VI em écido
sulfurico. A absorgdo € acompanhada de reagdo quimica, produzindo os respectivos
acidos (HNO; e H,S0,) que sfio de interesse econbmico. O cromo da solugio €
reutilizado através de uma célula eletrolitica de diafragma, em que a solugfio de
lavagem ¢é regencrada com alta eficiéncia. Neste processo, nenhum produto quimico
adicional é necessario ¢ nenhum residuo, cua disposi¢do traria problemas, ¢
produzido. Os dcidos formados sio posteriormente separados através da destilagio

em batelada.
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Rascol et al.(1986) apresentam um modelo que representa o comportamento
da transferéncia de massa na absorgdo de CO, e H,S em solucdo de metil dietano
amina (MDEA) e dietano amina (DEA) em colunas de recheio. A teoria do filme ¢
usada para descrever a transferéncia de massa na fase liquida. Os autores mostram
que com o aumento da preocupagdo com o meio-ambiente, o fratamento de gases

torna-se cada vez mais importante.

Wiesner et al. (1996) apresentam a modelagem de uma absorglo
multicomponente seguida de reagdo quimica, para colunas de recheio. Oxidos de
nitrogénio (NO,), provenientes de efluentes gasosos de plantas quimicas, sdo
absorvidos em agua ou em solugdes de 4cido nitrico diinidas, produzindo acido
nitrico. Os autores mosfram um processo em que hd uma combinagdic entre os

inferesses econdmicos € 0s ecoldgicos.

IV.4 COLUNAS DE PRATOS

Sdo poucos os casos de estudos de absorgfio de gases em colunas de pratos

encontrados na literatura.

Coggan e Bourne (1969 a) mostram os efeitos de calor existentes em um

processo de absorgdo em colunas de pratos:

a) calor liberado pela absorgéio do soluto;

b) calor transferido através das paredes da coluna ¢ para a serpentina de
refrigeracio, causado pela diferenga de temperatura entre o sistema gas/liquido e as

vizinhangas;

¢) calor absorvido (ou liberado) causado pela evaporagdo (ou condensagio)

do solvente.
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Posteriormente, em outro trabaltho (1974 a), é apresentado mais um efeito de

calor existente no processo de absorg3o:

d) calor sensivel transferido pelo contato direto entre as fases liquida e vapor.

O fator b) pode ser suprimido retirando-se as serpentinas de refrigeragio e
aplicando revestimentos, de tal forma que a absor¢do ocorre sob condigBes
adiabaticas. Trata-se de uma questio econdmica decidir entre uma coluna de
absor¢do adiabatica ¢ uma coluna isotérmica, a qual possui menos estagios mas

necessita de resfriamento.

O fator a) ¢ o fator d) sfo fatores sempre presentes em processos de absorgio
de gases. O fator ¢) encontra-se presente apenas no caso de utilizagio de solvente
volatil. Tal efeito ajuda a absorgfo, limitando o aumento de temperatura em uma

coluna adiabatica.

Coggan ¢ Bourne (1969 b) mostram, a partir do estudo de absorg¢éo nos
sistemas metanol-ar-dgua e aménia-ar-agua, que as colunas de pratos ndo devem ser
projetadas antes de uma investigagdo nas varidveis pressdo da coluna, razdo L/G e o
namero de resfriadores. Como exemplo, é citado que é possivel absorver mais
metanol em uma coluna de 12 estagios com uma razdo L/G igual a 0.25, do que em
uma coluna de 100 estagios até com uma razdo L/G duas vezes maior, simplesmente

operando a pressdo de 3 atmosferas e instalando 3 resfriadores.

Bourne et al.(1974 a) apresentam um método de simulagfio dinimica em que
o processo ¢ descrito por equagdes diferenciais que expressam a taxa de variagdo da
composi¢do ¢ da enfaipia em cada estagio. A simulagfio é feita no estado ndo-
estaciondrio e para resolugdo das equagées diferencials ndo-lineares é utilizado o

método de Runge-Kutta de 4°. ordem.
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O trabalho mostra o perfil de temperatura na coluna para o sistema ar-
amonia-agua em uma coluna adiabatica com 5 pratos, considerando todos os efeitos
de calor. O méximo de temperatura, resultante do calor transferido da fase liquida
para a fase vapor, predomina na parte inferior da coluna e produz um resfriamento
do liquido. Esta transferéncia ocorre em parte como calor sensivel, mostrado pelo
aquecimento do gas, mas em maior extensdo através da evaporacdo do solvente. Na
parte superior da coluna, entretanto, esta transferéncia de calor é revertida. O gis
transfere calor sensivel para o liquido, condensando a agna e diminuido assim a sua

temperatura.

Naphtali ¢ Sandholm {1971) apresentam uma metodologia utilizada para
colunas de destilagdo, em que as equacdes de conservagdo da massa e de energia e
as relagdes de equilibrio sdo agrupadas por estagios ¢ entdo linearizadas. As
equagbes sdo tomadas no estado estacionario e sfio resolvidas simultanemente. £
utifizado o método de Newton-Raphson para resolucdo do conjunto de equagdes

nio-lineares.

Segundo os autores, 0 método também ¢ aplicidvel para as colunas de

absorgdo de pratos, realizando apenas algumas modificagdes.

Este método envolve o calculo das derivadas parciais de todas as fungdes em
relagdo as variaveis nos pratos n-1, n e n+i. Deste modo, é necessario o calculo das
derivadas das entalpias das fases liquida e vapor, derivada da pressdo de vapor,
derivada do coeficiente de fugacidade e derivada do coeficiente de atividade.
Quando as expressbes sdo simples, a derivada ¢ calculada analiticamente, porém,
em expressdes mais complicadas, a derivada € calculada numericamente. Este
método requer a manipulagdo de um grande namero de matrizes para a resolugdo do

sistema.

Fredenslund et al. (1977) apresentam um e¢xemplo da aplicagdo do método

anteriomente descrito para colunas de destilagio. Neste exemplo, s@o utilizados o
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modeto UNIQUAC para o célculo do coeficiente de atividade, a equagéo virial para
o caculo do coeficiente de fugacidade e a equacfio de Antoine para o célculo da
pressdo de vapor. Para a entalpia das fase liquida e vapor é apresentada uma
equagdo quadratica em relagfo a temperatura, porém o autor nio menciona a origem

da mesma e nem a origem dos pardmetros utilizados para os exemplos mostrados.

Shoda (1996) apresenta um estudo sobre a absorgdo de gases utilizando o
simulador comercial HYSIM para o sistema metano-etano-propano-butano-pentano
utilizando o n-dodecano, o n-decano on a dgua como solvente. E apresentada a
influéncia na otimizagdo da coluna da variagdo do namero de estagios, da
temperatura do solvente ¢ do fluxo molar do solvente. Também é apresentado o
comportamento do perfil de temperatura obtido ao se variar os componentes da fase
gasosa. Sdo realizadas simulag@es utilizando componentes mais leves {(metano,
etano ¢ propano) ou componentes mats pesados (butano e pentano) na mistura

£asosa.

Vegini ¢ Gontarski (1996) apresentam um estudo sobre a absorgdo de gases
utilizando o simulador comercial ASPEN. Para diferentes misturas gasosas, desde as
mais leves (metano, etano e propano) até as mais pesadas (propano, butano e
pentano) , utilizando como solvente o n-dodecano, € apresentado o perfil de
temperatura e o perfil de cada componente nas fases liquida e vapor, ao longo da
coluna. Nas simula¢des sdo apresentados resultados utilizando modelos diferentes
para o calculo dos coeficientes de fugacidade e de atividade (equagdo de estado
Peng-Robson para ambas as fases ou modelo UNIQUAC para a fase liquida e Gas

Ideal para a fase vapor).

Bourne et al.(1974 b) apresentam resultados experimentais de absor¢io de
gases em colunas de pratos, para o sistema ar-amdnia-agua. As condig8es utilizadas
nos experimentos mcluem concentragdo gasosa de 0 a 12 % de NH,, umidade da

alimentagdio gasosa de 0 a 80 % e nimero de pratos variando entre 5 ¢ 11. Os
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resulfados sio comparados com o método proposto pelos autores em que sdo

considerados todos os efeitos de calor no sistema.

Os autores afirmam que os varios efeitos de calor tornam a absorgdo um
processo complexo, o qual ndo pode ser avaliado quantitativamente por métodos
simples. Os perfis de temperaturas em um coluna de pratos podem se tornar
irregulares, dependendo das condigdes de operagdo empregadas. A evaporagdo do
solvente mostra uma regra importante na determinagio dos perfis ¢ das capacidades
de uma coluna de pratos. Por exemplo, usando agua a temperatura ambiente, niio é
realistico negligenciar a sua evaporagdo dentro da coluna. Este efeito de calor é

muito mais importante do que a transferéncia de calor sensivel entre as fases.

IV.5 RELACAO ENTRE A MODELAGEM DE UMA COLUNA DE PRATOS
E UMA COLUNA DE RECHEIO

Um método simples para projetar colunas de recheio ignora as diferencas
entre o contato numa coluna de pratos e numa coluna de recheio. Neste método,
inicialmente é determinado o nimero de pratos tedricos necessarios para efetuar a
separagdo desejada. Este niimero de pratos é entio multiplicado pela altura
equivalente de um prato téorico (HETP), obtendo-se a altura do recheio desejada. A
HETP deve ser determinada experimentalmente pois depende do tipo e tamanho do
recheio, dos fluxos de cada componente, das composigdes e das propriedades fisicas

das duas fases.

A grande importdncia da absorcio e da dessorgdo como técnicas de
separagfio industrial faz com que estas venham sendo largamente estudadas. Muitas
destas operagdes, tais como a absorgdo de SO, em acido sulflirico, a absorgéio de
cloro em 4gua, a absor¢dio de amdnia em 4gua e etc., tdo importantes para a
indistria quimica e que apresentam a ocorréncia simultinea de liberacdo de calor

durante a absor¢édo, ainda ndo dispde de um método rigoroso para projeto.
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Bassyomi et al.(1970), McDaniel et al{1970) e¢ Rubac et al.(1969)
contornaram o problema de projeto através de uma analogia com equipamentos em
estagios. Uma coluna recheada é na realidade um equipamento de contato continuo
de maneira que a modelagem do fendmeno ¢ mais representativa se feita através de
balango no elemento diferencial. Isto nio foi realizado de forma rigorosa até 1968
quando Treybal (1969) propds um método, o qual foi aplicado por Feintuch e
Treybal (1978) e Raal e Khurana {1973). Antes disto, sé se tem conhecimento de

métodos empiricos e aproximados.

Feituch (1973) comparou alturas calculadas de recheio com valores
experimentais de literatura e obteve, para diversos sistemas, alturas sempre
inferiores as experimentais, com subdimensionamento de até 50 %. Raal ¢ Khurana
(1973) compararam recuperagdes de soluto e perfis de temperatura com valores por
eles obtidos experimentalmente, para absorgdo de amdnia do ar usando agua como
solvente ¢ obtiveram diferengas substanciais, principalmente para altas vazdes de
solvente. Os autores diminuiram estas diferencas através de um aumento arbitrario
da correlagio de Shulman et al. (1955), especificamente para altas velocidades
superficiais da fase liquida, sendo portanto uma sugestio insatisfatéria, pois o

trabalho de Shulman é bem fundamentado com vasto estudo experimental.

IV.6 CONCLUSOES

Poucos trabalhos tém sido encontrados na literatura em relagdio 4 modelagem
¢ simula¢io de colunas de absorgdio de pratos. O processo de destilagio, apesar de
possuir modelagem semelhante, ¢ mais intensamente estudado. No entanto, as
crescentes preocupagdes e as regulamentagdes ambientais tém feito crescer a
importancia e o interesse pela remogdo seletiva de certos componentes em emissdes

£as0sas.
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Tendo em vista a existéncia de uma metodologia desenvolvida para colunas
de destilagio e aplicavel para colunas de pratos, porém ndo disponivel na literatura
publicada, este trabalho faz a modelagem e a simula¢io de uma coluna de absor¢éo

de pratos, utilizando esta metodologia.

Algumas alteragdes na metodologia original sio propostas, entre clas, a
utitizagdo de equagdes apropriadas para o calculo das entalpias das fases liquida e
vapor, a utilizagdo de um método numérico em que ndo € necessario o calculo
analitico das derivadas de todas as fungGes merentes ao processo fisico (entalpias,
pressio de vapor, coeficiente de fugacidade ¢ coeficiente de atividade) e¢ a
possibilidade de alternativas de calculo para os coeficientes de atividade e de

fugacidade.

Além disso, é desenvolvido um programa para a realiza¢8o dos cilculos de
forma interativa, possibilitando a manipulag¢do direta dos arquivos de dados e de
resultados, sem necessidade de um programa auxiliar para a visualizagio destes

arquivos.



CAPITULO V

MODELAGEM E SIMULACAOQ DE COLUNAS DE ABSORCAO DE
PRATOS

V.1 EQUACOES PARA MODELAGEM DE COLUNAS DE ABSORCAO DE
PRATOS

Segundo Perry e Chilton (1980), os processos de transferéncia de energia e
de massa numa coluna real de destilagdo sdo muito complicados para que se possa
utilizar um modelo direto. Esta dificuldade € evitada com a introdugdo do conceito
de estagio de equilibrio. Pelo modelo de estagios de equilibrio, as correntes de
liquido ¢ vapor que deixam um estagio de equilibrio estdo em completo equilibrio
uma com a oufra, ¢ se pode usar as relagdes termodindmicas para determinar as
concentragdes nas duas correntes. A coluna hipotética composta por estagios de
equilibrio (ou pratos tedricos) em vez de pratos ou bandejas de borbulhamento
realmente existentes é projetada para efetuar a separagio especificada para a coluna

real. Este conceito também ¢ aplicado as colunas de absorgio.

Recentemente, no entanto, Pescarini ¢ Maciel (1996) desenvolveram o
software DISNON que calcula as colunas de destilagdo segundo o modelo de

estagios de ndo equilibrio.

Krishnamurthy e Taylor (1985) descreveram o modelo de estagios de ndo
equilibrio para operacdo de absor¢do em estado estaciondrio. Em 1986, eles
simularam a absor¢do da aménia em agua, absorciio de gases acidos utilizando
metanol resfriado como solvente e um processo em que um odleo de hidrocarboneto
pesado ¢ utilizado para absorver uma mistura de hidrocarbonteos leves.

Sivasubramanian et al. (1987) estudaram a absor¢io de gases acidos

utilizando metanol em uma coluna de recheio.
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Grottoli et al. (1991) também descreveram uma modelagem de estagios de
ndo equilibrio aplicada a absor¢do no estado estacionario e aplicaram na simulacio
de dois casos: a recuperagdo de 96 % do benzeno contido e uma corrente gasosa
utifizando um o6leo de hidrocarbonetos ¢ a absor¢do das fragSes mais pesadas de
uma mistura gasosa de hidrocarbonetos utilizando uma corrente liquida de um 6leo

de hidrocarbonetos.

Kooijman e Taylor (1995) descreveram a simulagdo dmimica de wuma

operagéio de absorgdo utilizando a modelagem de estagios de néo equilibrio.

No Laboratorio de Desenvolvimento de Processos de Separagdo (LDPS) do
DPQ/FEQ/UNICAMP todas estas modelagens de ndo equilibrioc estio em
andamento, uma vez que demonstram ser uma grande alternativa para sobrepor os

problemas na modelagem, segundo o conceito de estagios de equilibrio.

Naphtal: ¢ Sandholm (1971) apresentam as equagles que descrevem a
destilagdo multicomponente em estado estaciondrio. As mesmas equagdes podem
ser utilizadas para uma coluna de absorgfio (Maciel e Silveira, 1993), com as
seguintes modificagtes: retirada do condensador ¢ do refervedor, alimentagdo do
vapor na base da coluna (estigio 1), alimentacdo do liguido no topo da coluna

(estagio N) ¢ auséncia de saidas laterais.

Para o desenvolvimento da modelagem, proveniente em grande parte do

trabalho de Fredenslund (1977), foram tomadas as seguintes considerag@es:

e Regime permanente;

e Balangos macroscopicos;

¢ Desvio da idealidade nos pratos dada pela eficiéncia de Murphree;
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¢ Coeficiente de fugacidade do componente na fase gasosa calculado pela

equagdo do virial;

o Coeficiente de atividade do componente na fase liquida calculado pelo

modelo UNIQUAC ou pela equagéo de Scatchard & Hildebrand;

o Entalpia de vaporizagédo calculada pela formula de Riedel, em constraste

com o valor constante utilizado na referéncia;

» Entalpia das fases liquida e vapor calculada através de equagdes diferentes

da utilizada na referéncia (vide itensV.2.4 ¢ V.2.5);

¢ Pressdo de vapor do componente calculada pela Equagio de Antoine.

Um estagio arbitrario n é esquematizado na figura V.1.

h n+1 Hn
I ntl1.d v n.i
L n+1\|/ Vn T
Estagio n
hn Hn-1
| ni v n-l.i
Ln ¥l

Figura V.1 - Esquema de um estagio arbitrario n

Onde: V : fluxo total da fase vapor
L - fluxo total da fase liquida

v : fluxo do componente na fase vapor



Capitulo V - Modelagem e Simulaciio de Colunas de Absorgio de Pratos 31

1 : fluxo do componente na fase liquida
H : entalpia da fase vapor

h : entalpia da fase liquida

n: estagio

i: componente

Assim, para um estagio n, em estado estacionario, tem-se que:

Balango de massa para o componente 1:

Fl(n’i):ln,f+vn,i_vnvI,E_In+1,1':0 (6)

Balango de energia:

F;(n)zhn—’_Hn_Hﬂ_]_h,H.l:O (7)

Relagdes de equilibrio:

n, k.. V... [147,,,,.)1@_1,,-1/,,

L _Vn,i+ V_ =0 (8)

Fimi)=

As fungdes F s@io chamadas fungdes discrepancia e J,(n,i) ¢ obtido a partir

da defini¢do de Eficiéncia de Estagio de Murphree na fase vapor:

e ©)
ke X7V

cu
N, .k X~y +a-1,3y, =0 (10)

Sendo que x e y representam a fracdo molar dos componentes nas fases vapor
e liquida, respectivamente. Em termos das varidveis da Figura V.1, a equagdo

anterior toma-se:
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nn’fkn,fzn,f Vn,i. (1_77,,,,- )vn+l,i
Ln —Vn+ Vn+l

=0 (11)

Multiplicando-se cada termo da equagdo acima por |/, chega-se 4 equagio

().

O termo f, , representa a constante de equilibrio termodindmico, sendo

definido como a razéo entre a composicio de um componente na fase vapor e a

composigio deste mesmo componente na fase liquida, ou seja:

o o

Nas equagdes (6), (7) e (8), as varidveis de interesse sdo [/, , v, e T, .
Porém, na equagdo (8) a constante de equilibrio ndo pode ser calculada, pois a

mesma € obtida a partir das fragGes molares das fases liquidas e vapor (ou seja, x. e
Y ). Através da definigiio do conceito de equilibrio termodindmico, ¢ possivel
calcular a constante de equilibrio a partir de outras varidveis, o que sera visto a

Seguir.
V.1.1 EQUILIBRIO LIQUIDO-VAPOR
Em uma mistura liquida (Reid et al., 1987), na temperatura T e na pressio P,

em equilibrio com uma mistura vapor na mesma temperatura e pressio, a condigio

de equilibrio termodindmico, para cada componente 1 da mistura, ¢ dada por:

f=f (13)
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A fugacidade de um componente na mistura depende da temperatura ¢ da

composi¢do desta mistura. Para a fase vapor a composi¢do € geralmente expressa
- V -~ ~
pela fragdo molar y. Para relacionar f . com a temperatura, pressdo ¢ fragdo molar,

¢ introduzido o coeficiente de fugacidade :

!,
== 14
9, VP (14)

O coeficiente de fugacidade pode ser calculado a partir de dados P-V-T,

usando uma equagio de estado. Para uma mistura de gases 1deais ¢,- =1.

O coeficiente de fugacidade de um componente depende da temperatura, da
pressdo e, em uma mistura multicomponente, de todas as fragdes molares da fase
vapor, ndo somente da fragdo molar do componente i. O coeficiente de fugacidade
é, por defini¢do, normalizado de tal modo que quando a pressdo tende a zero, o
coeficiente de fugacidade tende a 1, para todos os componentes. Para baixas
pressoes, igualar o coeficiente de fugacidade a 1 pode ser uma boa aproximagdo.
Mas o que significa uma “baixa pressdo”? Para misturas tipicas de fluidos ndo-
polares (ou fracamente polares), em uma temperatura proxima ou acima da
temperatura normal de ebuli¢io do componente menos volatil, uma baixa pressio
pode ser algumas atmosferas. Entretanto, para misturas contendo acidos
carboxilicos fortemente associados, por exemplo acido acético - 4gua a 25 °C, os
coeficientes de fugacidade podem diferir apreciavelmente da unidade, para pressdes
menores que 1 atmosfera. Para misturas contendo um componente de volatilidade
muito baixa e outro de volatilidade alta, por exemplo decano-metano a 25 °C, o
coeficiente de fugacidade do componente leve pode estar proximo de 1 para
pressoes de 10 a 20 atmosferas, enquanto que na mesma pressio, o coeficiente de

fugacidade do componente pesado ¢ tipicamente muito menor que a unidade.
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A fugacidade do componente i na fase liquida ¢ relatada a4 composigdo
daquela fase através do coeficiente de atividade . . A principio, qualquer escala de

composi¢io pode ser usada, como molaridade, molalidade ou fragdo volumétrica,
entretando, para solugGes tipicas contendo ndo-cletrolitos de peso molecular normal

(incluindo agua), ¢ mais usual medir a concentragio em fragdo molar (x). O

coeficiente de atividade y ¢ relacionado com x; e com a fugacidade no estado

padrido f ? por:

a.
== (15)
}/’ JC;- xif,—

. . ; o,
O termo (g, representa a atividade e a fugacidade no estado padrio f  €a

fugacidade do componente i na temperatura do sistema € em wuma arbitraria
composi¢do e pressdo. A escolha da pressdo e da composigio do estado padrio ¢

escolhida por conveniéncia, mas ¢ importante ter em mente que os valores
. . .. 0,
ngméricos de ¥, € ¢, ndo possuem significado, a menos que f . seja claramente
i

especificado.

Os coeficientes de atividade para a maioria das solugtes de nfo-eletrdlitos
) o,
sio basecados em um estado padrio onde, para cada componente 1, f € a

fugacidade do puro liquido i na tempertatura e pressdo do sistema; isto €, a pressio
arbitrariamente escothida é a pressdo total P e a composigio arbitrariamente
escolhida é x; =1. Frequentemente, este estado padrdo refere-se a um estado
hipotético, pois pode acontecer de um componente i fisicamente ndo existir como
puro liquido na temperatura e pressdo do sistema. Felizmente, para a maioria das
misturas, ¢ possivel calcular a fugacidade no estado padrdo por extrapolacdo com
respeito a pressdo; e, desde que as propriedades da fase liquida distante da regido
critica ndo sejam sensiveis a pressdo (exceto para altas pressdes), tal extrapolagéo

produz pequenos erros.
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Sempre que a fugacidade no estado padrio ¢ aquela do liquido puro na
temperatura e pressio do sistema, o coeficiente de atividade tende a 1 quando a

fragdo molar do componente i tende a 1.

Para o calculo da fugacidade de um liquido puro em uma temperatura e
pressdo, € necessario duas propriedades termodinamicas: a pressio de vapor, a qual
depende somente da temperatura, ¢ a densidade do liquido, a qual depende
preliminarmente da temperatura ¢ em menor extensdo da pressdo. A menos que a
pressdo seja muito alta, a pressdo de vapor é a mais importante dessas duas
propriedades. Além disso, so necessarios dados volumétricos (equagdes de estado)
para o vapor puro i na temperatura do sistema, mas a menos que a presssio de vapor
seja alta ou haja dimerizagdo na fase vapor, esta necessidade ¢ de pequena

importancia, podendo ser negligenciada.

A fugacidade do liquido puro i na temperatura T € na presso P é dada por:

0 5 P L T,P
fPx=0=P (D¢ (Dexp P‘p’!ﬂ}(e?)dp (16)

P, . ¢é a pressdo de vapor do componente i ¢ o superscrito s significa

saturacdo. O coeficiente de fugacidade de saturagéo ¢f é calculado a partir de

dados volumétricos da fase vapor, para fluidos nfio-associados. Para temperaturas

bem abaixo da critica, aproxima-se da unidade.

r - L s o
O volume molar do liquido }/; ¢ a razio entre o peso molecular e a

densidade (massa/volume). Em temperaturas bem abaixo da critica, o liquido ¢
guase incompressivel. Neste caso, o efeito da pressdo na fugacidade da fase liquida
¢ pequenc (a menos que a pressdo seja muito alta ou que a temperatura seja muito

baixa). O termo exponencial na equagio (16) é chamado Fator de Poynting (FP).



Capitulo V - Modelagem e Simulacdo de Colunas de Absorgéio de Pratos 36

A equagdo (13) da uma relagio fundamental rigorosa para o equilibrio
liquido vapor. Substituindo {14), (15) e (16) em (13) temos:

8
T (17)

y;-P ¢i=}/r’x"PVPsi¢feXpJ‘;w'f

O lado esquerdo da equagédo (17) representa a fugacidade do componente i na

fase vapor ¢ o lado direito representa a fugacidade do componente i na fase liquida:

f=yP¢, (18)

[ =y.xP, ¢ &P (19)

Supondo que a pressio do sistema seja baixa e que as pressdes de saturagio
dos componentes do sistema estejam proximas da pressdio do sistema, podemos

simplificar a equagdo (17):

yPo-=yxP,., (20)

Substituindo (20) em (12) tem-se:

_l_yf‘PVPsi
kf_.x,-— I.P (21)

Portanto, a constante de equilibrio termodindmico pode ser calculada a partir
do conhecimento do coeficiente de fugacidade, do cocficiente de atividade e da

pressdo de vapor de cada componente e da pressdo total do sistema.
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Para componentes ndo-condensaveis (supercriticos), tem-se:

JrL _ps 1
vip-p) J )

fj:xfy:l_[f,sarexfl RT

Onde ff _ ¢ aconstante de Henry para o componente i no solvente sol, }/:

. sof
¢ o coeficiente de atividade do componente i normalizado assimetricamente (ou

seja, o coeficiente de atividade tende a 1 quando a fragio molar do componente i

tende a 0), Vf ¢ o volume parcial molar do componente i na fase liquida e Pf L 6a

pressdo de saturagdo do solvente.

Em absor¢io, normalmente a solubilidade € muito pequena (x, << 1), tendo-

5¢:

1
' - 23
7/1' exFl R T J 1 ( )

que resulta na lei de Henry:
fl=x.H, . (24)

Em Perry ¢ Chilton (1980) sio apresentadas varias referéncias onde podem
ser encontrados dados de equilibrio necessarios nos calculos de colunas de

absorgio.

As propriedades fisicas mais mmportantes necessarias para o design de
colunas de absor¢do sdo os dados de equilibrio liquido-vapor. Os dados de
equilibrio necessarios para os calculos incluem a solubilidade do gas no solvente.

Para que a solubilidade seja completamente definida, os dados devem indicar a
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temperatura, a concentragdo do gas na fase liquida, a pressdo do gas na fase vapor ¢

a pressdo total do sistema.

Os dados de equilibrio sdo apresentados de varias maneiras. Frequentemente
a solubilidade do gas no liquido ¢ dada em termos da constante da lei de Henry.
Considera-se, neste caso, que a solubilidade do gas no liquido ¢é diretamente

proporcional a sua presso parcial na fase vapor, tal que:

p.=Hx, (25)

Onde: P, = pressio parcial do componente A na fase vapor

x, = fragdio molar do componente A na fase liquida

H = constante de Henry

Onde vale a fei de Henry, a solubilidade ¢ definida mediante a constante da
lei ¢ a temperatura. H ¢ funcéio da temperatura mas € relativamente independente da
pressdo do sistema quando esta tem valores baixos e moderados (onde a lei de
Henry se aplica). A constante H para muitos gases ¢ solventes é publicada na

literatura.

Ocasionalmente o equilibrio liquido-vapor pode ser dado pela le1 de Raoult:

p,=P.x, (26)
Onde: P, =pressdo de vapor do componente A puro

Esta relagdo aplica-se a solugGes ideais onde nfo existam interagdes entre o
material dissolvido e o solvente. E necessario, no entanto, ter um grande cuidado em
usar as pressbes de vapor dos componentes puros para estimar o comportamento do

gas na absor¢fio. A nio idealidade da fase liquida e da fase vapor podem provocar
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desvios significativos em relagdo as previsdes baseadas nas pressdes de vapor dos

componentes puros combinados com a lei de Raoult.

A lei de Henry vale para muitos gases quando a pressdo parcial do gas ¢
menor que 1 atm. Quando as pressdes parciais sdo superiores a 1 atm, a constante H
raramente independe da pressio parcial. Neste caso, H varia com a pressdio parcial,

e um dado valor vale apenas sobre uma faixa estreita de pressdes

V.1.2 EQUILIBRIO LIQUIDO-VAPOR A ALTAS PRESSOES

O calculo do equilibrio liquido-vapor para pressdes altas ¢ bastante diferente

do célculo realizado para pressdes baixas e moderadas devido a vérias razdes.

O efeito da pressio nas propriedades da fase liquida ¢ significativo somente a
altas pressdes. A pressdes baixas e moderadas este efeifo pode ser negligenciado ou
aproximado. Uma aproximagio comum ¢ assumir que a fugacidade do liquido
dependa da pressio (através do fator de Poynting), mas que o coeficiente de
atividade seja independente da pressfio a uma dada temperatora e composi¢éo. Tem-

8¢

|_0"ln | _F—Vf
57

7P = R (27)

T.x

Entdo, a consideracdo de que o coeficiente de atividade ¢ independente da
pressio ¢ equivalente a assumir que na fase liquida, o volume parcial molar do
componente 1 € igual ao volume molar do componente 1 puro. A altas pressoes,

especialmente na regido crifica, esta consideragéio pode levar a sérios erros.

O coeficiente de fugacidade do componente 1 na fase vapor deve ser

determinado a partir de equagdes de estado valida para altas presses. Em contraste,
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para pressdes baixas e moderadas, pode-se utilizar a equagdo virial truncada no

segundo termo.

Uma equacéo de estado, aplicavel a todas as fases fluidas, é particularmente
util para o equilibrio de fases quando a fase liquida e a fase vapor coexistemn a altas
pressdes. Quando um dos componentes da mistura & supercritico (ou seja, a
temperatura do sistema ¢ superior a temperatura critica do componente), o
coeficiente de atividade convencional ndo ¢ 1til, pois deve-se empregar estados
padres especiais para o coeficiente de atividade do componente supercritico. Esta
complicagio é evitada quando todas as fugacidades sdo calculadas a partir de uma

equacio de estado.
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V.2 PROPRIEDADES NECESSARIAS PARA A SIMULACAQ
V.2.1 PRESSAO DE VAPOR
V.2.1.1 EQUACAO DE ANTOINE

A pressido de vapor do componente i pode ser calculada através da Equacio
de Antoine (Reid et al., 1977):
( B )
P, =9 d-57F) (28)

Nesta equacéio, os pardmetros A, B e C de cada componente encontram-se
tabelados em Reid et al.(1977), a temperatura ¢ dada em Kelvin ¢ a pressio de

vapor ¢ calculada em mmHg,
A faixa de temperatura em que esta equagdo ¢ aplicavel ndo é¢ muito grande
e, na maioria das vezes, corresponde a intervalos de pressdo entre 0.01 e 2.0 bar.

Para a 4gua, por exemplo, a equagdio ¢ valida para temperaturas no intervalo de 284

a 441 Kelvin.
V.2.2 COEFICIENTE DE FUGACIDADE

V.2.2.1 EQUACAO VIRIAL

O coeficiente de fugacidade do componente i é determinado através da

equagio de estado virial (Smith e Van Ness, 1980):

@, = ex (RPT [B,.f+%JZ_Zk}{yjyk(25ﬁ-§jk}B (29)
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onde &, =2B,-B,,-B., (30)
5j'kzzB;-k_Bj'j-_Bkk (31)
RTN'J’ 0 1
B,=~p “(B+w,B) (32)
Tcijz Ta:' ch (33)
o _ZuRT., N
eij Vci_;’ ( )
Zci+ch
Ley=— 5 (35)
0 0422
=0083 - —+ 36
B T (36)
. 0272
=0139~ 5 37
B T (37)
TR:%; (38)

Os parametros criticos de cada componente sdo obtidos em Reid et al.(1987),
o valor da constante dos gases ideais (R) utilizada ¢ igual a 82.05 cm® atm/mol X, a

temperatura T ¢ dada em Kelvin ¢ a pressdo P em atm.,

V.2.3 COEFICIENTE DE ATIVIDADE

v.2.3.1 MODELO UNIQUAC

O coeficiente de atividade de um componente i na fase liquida pode ser
calculado através do modelo UNIQUAC (Fredenslund et al., 1977).

Por este modelo, a expressio para o coeficiente de atividade contém duas

partes: a parte combinatorial (que leva em conta as diferencas no tamanho e na
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forma das moléculas da mistura) e a parte residual (devido as interacBes

energeticas). Portanto:
ny,=ly, +lny, (39)

A contribui¢io combinatorial é dada pela seguinte expressio:

:, oy 0i., 9
ln;l/ —IHXk+5q ln¢ +/. - k;_x} Zj (40)
onde: lkZS(}"qu)—(h—l) a1
0.= 9. (fragdo de volume) (42)
2.9,x%,
{bk AL (fragdo de superficie) (43)

As constantes p, € ( . de cada componente puro sio, respectivamente, as

medidas do volume molecular de van der Waals e da drea superficial molecular.

A contribuigo residual ¢ dada pela seguinte expressﬁo:

r
lnyf-qklll—lﬂ[g&rﬂ] 2@6’;” | J (44)

|_ U~ U

onde: 7, = exp[— (45)

|

Os pardmetros (g¢,,~1,,) sdo obtidos a partir de dados binarios

experimentais.
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A dependéncida do parimetroz ,, com a temperatura ¢ linearizada da

seguinte forma:

r,.=AV+ AT (46)

V.2.3.2 METODO UNIFAC PARA O CALCULO DOS PARAMETROS
UNIQUAC

As propriedades termodinamicas de misturas liquidas podem ser estimadas a

partir da contribui¢do de grupos (Fredenslund et al., 1977).

O objetivo basico de um método de contribuigio de grupos consiste em
utilizar dados de equilibrio de fases existentes para predizer o equilibrio de fase de
sistemas que ndo possuem dados disponiveis. O método pressupde que: uma
reduzida quantidade de dados de coeficiente de atividade, obtidos
experimentamente, sdo utilizados para obter pardmetros que caracterizam as
interagdes entre pares de grupos estruturais em sistemas de nio-eletrolitos. E esses
parametros sdo utilizados para predizer o coeficente de atividade de ouiros sistemas
que ndo tenham sido estudados experimentalmente mas contém os mesmos grupos
funcionais. Um “grupo” € qualquer unidade estrutural conveniente, como por
exemplo -CHj;, -COCH; ¢ - CHCl.

As suposigdes fundamentais dos métodos de contribuigdo de grupos séo:

1 - O logaritmo do coeficiente de atividade € dado pela soma de duas

contribui¢des: uma parte combinatorial e uma parte residual.

Para a molécula i em qualquer solugio:

Iy =lmy, +ny’ @7)



Capitulo V - Modelagem e Simulaciio de Colunas de Absorcio de Pratos 45

2 - A parte residual ¢ dada pela soma das confribuigdes individuais de cada
grupo do soluto na solugdo menos a soma das contribuigdes individuais de

componente puro:
N
R i {i}
ny = ;—1: Vi i, - T (48)

N é o numero de diferentes grupos na mistura.

O termo |, representa o coeficiente de atividade residual do grupo k na

solugdo; 1_';") representa o coeficiente de atividade residual do grupo k em uma

solugdo de referéncia contendo somente moléculas do tipo i; e Vi’) ¢ o niumero de

grupos do tipo k na molécula 1.

3 - A contribuigdo de um grupo individual em qualquer sistema contendo

grupos dos tipos 1,2,... N é dada como fungo da temperatura e da fragdo de grupo.

A fracfo de grupo é definida por:

M .
B0,
Xe=gg (49)
22V x,

=1 ;=1

M = niimero de componentes

N = nimero de grupos
A mesma fungfio ¢ usada para representar [, € [, .

Portanto, para formular um método de contribuigiio de grupos especifico para

predizer coeficiente de atividades, € necessario especificar:
~ [y
- a equacdo usada para calcular ¥ .

- a equagdo usada para calcular [, ¢ FE).

- a defini¢do dos grupos funcionais usados para “construir” as moléculas.
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O método UNIFAC ¢ obtido a partir do modelo UNIQUAC com as

defini¢des anteriormente apresentadas. No método UNIFAC temos que:

1- A parte combinatorial do coeficiente de atividade € calculada da mesma
maneira do modelo UNIQUAC. A parte combinatorial leva em conta as

contribuigdes nas diferencas nos tamanhos e nas formas das moléculas. Por sua vez,

estas sio obtidas a partir das constantes de volume R, e de area superficial Qk.

2 - A parte residual é dada pela parte restdual do modelo UNIQUAC, sendo
a concentragio substituida pela fragdo de grupo X, .

3 - As constantes de volume ]}, e de area superficial Qk sfio obtidas a partir

de dados da estrutura atomica ¢ molecular, ou seja o volume molecular de van der

Waals e a area superficial molecular:

2 A
1517 Q.- 25x10°

R.= (50)

Portanto, o coeficiente de atividade combinatorial para o grupo 1 € calculado

por:
lny, —lnf’—+5q In—=- —f—i _ (51)
X, ¢‘J,. x, =% 2

onde: [ = 5( 7, —qf) - (?‘,- - 1) (52)

inf ~ . .
G, = (fragfio da area superficial molecular) (53)

2.9 x,
Vi Xi "

gﬁi =~—— (fragdo do volume moleculiar) (54)

j=1,2,...M (nimero de componentes)
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Volume de van der Waals: p, = Z R (55)

Area superficial de van der Waals: q = Z vy Q (56)

k=1,2,...,N (numero de grupos na molécula 1)

O coeficiente de atividade residual para o grupo k é dado por:

l 9 LPkm \—]
|-

", = Q{ -“{29 %J ZLZ& ¥,

men=12__N (todos os grupos)

A equagiio acima também ¢ utilizada para o calculo de [‘ﬁ:) . Esta equagéo ¢

similar aquela utilizada no modeto UNIQUAC para o célculo de yf.

X.
g.- qu 0% (fragdio da 4rea superficial molecular do grupo)  (58)
SINC
Z Vi X;
X, =gy (fago de grupo) 2
E5uis
J=1 n=

Na equagdio (57) o pardmetro i/ ¢ dado por:
(- a
V.= 7 (60)

Os parimetros de grupos R, e QIr e 0s parAmetros de interagio de grupos

/ encontram-se tabelados em Fredenslund et al. {1977), para um grande nimero

de diferentes grupos.
Portanto, para calcularmos os coeficientes de atividade dos componentes de

uma mistura, a uma dada concentragdo € temperatura, ¢ necessario apenas o
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conhecimento dos tipos de grupos que formam as moléculas de cada componente.

Por exemplo, a molécula de butano é formada por 2 grupos CH; e 2 grupos CHy:

H;C - CH; - CH, - CH;

V.2.3.3 EQUACAO DE SCATCHARD & HILDEBRAND

O coeficiente de atividade de um componente na fase liquida pode ser

calculado através da equagédo de Scatchard & Hildebrand (Reid et al., 1987):

Vi=ex RT (61)

onde: & = ié’tﬁ‘. (62)

9,= 2o (63)
2xV,

Nas equagdes acima, Vi ¢ 0 volume molar do liquido 1 puro na temperatura
T ¢ &, ¢ o parAmetro de solubilidade. Em Borton (1983) estes pardmetros

encontram-se tabelados para um grande néimero de componentes.

V.2.3.4 EQUACAO DE PRAUSNITZ & SHAIR

De acordo com Wallas (1985), quando um gis for levemente soluvel no
liquido (isto é, quando x, tende a 0), observa-se que a fragio molar do soluto é,
numa dada temperatura, linearmente proporcional a sua fugacidade na fase gasosa,

ou seja, as solugdes sio consideradas misturas homogéneas.
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Em casos especiais de aplicagdo a processos de dissolugdo de gases em
liquidos, assume-se que o solvente tenha pressdio de vapor negligenciavel e
permanega inteiramente na fase liquida. Se o gas esta abaixo de sua temperatura
critica, a solubilidade pode ser representada ou predita pelos métodos convencionais

apresentados pela termodindmica do equilibrio de fases.

Para o caso de gases acima de suas temperaturas criticas, métodos especiais
foram desenvolvidos.Quando dados de solubilidade experimentais sdo disponiveis e
os volumes molares e os pardmetros de solubilidade sdo conhecidos, a fugacidade
efetiva do liquido superaquecido pode ser calculada a partir da equagdo de
Scatchard & Hildebrand (Prausnitz e Shair, 1961 e Prausnitz, 1962). A correlagéo
grafica destes autores em termos de temperatura reduzida e a pressdo critica pode

ser representada pela seguinte equagio:

f )
nL Pch 781-— - 294In T, (64)

|

onde: f ZL = fugacidade padrio do soluto puro na fase liquida

P, = pressdo critica do soluto

T, = temperatura reduzida do soluto

A equagdio (64) ¢ aplicavel para faixa de temperatura reduzida ente 0.7 e 2.5.

V.2.4 ENTALPIA DA FASE VAPOR

A entalpia de uma mistura vapor € obtida a partir das capacidades calorificas
a pressdo zero dos componentes puros, juntamente com as corregdes dos efeitos de

mistura ¢ da pressdo (Prausnitz et al., 1980).
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Para uma nustura vapor, ha um desvio da entalpia ideal que pode ser

calculado a partir de uma equagio de estado:

H=H+Ah 63)

A entalpia de um componente i puro ideal na fase vapor, na temperatura T,

relativa a uma temperatura de referéncia To, € dada por:

| Cp dT (66)

Para uma mistura vapor ideal de ¢ componentes, a entalpia ¢ dada por:

i3y )

O termo Cp:] ¢ a capacidade calorifica do vapor ideal e pode ser

relacionado com a temperatura pela seguinte equacdo (Reid et al., 1987):

Cp'=Cp+Cp,T +Cp,T’+Cp, T’ (68)

Os temos acima sdo tabelados para cada componente em Reid et al.(1987) e

sdo dados em J/mol K. A temperatura ¢ dada em Kelvin.

Substituindo (68) em (66) ¢ integrando, obtemos:

CpT*-TH CpT-T) Cp(T'-T'
h=Cp(T -Ty+ pﬂ; L, pﬂ: ﬁ+ pﬂ: o (69)

Substituindo em (67):

p(Tz T Cp(T’ T Cp(T1 T4

W=yl Co(T -To+ | (70)

i=1
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O termo A/; representa a corregdo de entalpia molar para a fase vapor a

uma temperatura T ¢ a uma pressdo P, com relagdo ao vapor ideal na mesma

temperatura ¢ composi¢do. A corregdo € dada por:

dBU-’
B,-T- | (71)

Ah=ﬁ§2xx{

onde J € um fator de corregfio apropriado (igual a 0.1013 J/cm3 atm).

ii-’.

ar

calculado numericamente a partir da derivada da mesma equagfo em relagio a

O termo J,, ¢ calculado através da equaglo (32) e o termo

temperatura.

V.2.5 ENTALPIA DA FASE LiQUIDA

A entalpia de uma mistura liquida ¢ dada por (Prausnitz et al.,1980):
W=l S B )

O termo hJ ¢ calculado através da equagfio (70), substituindo a fragio molar

da fase vapor pela fragdo molar da fase liquda.

O termo E representa a entalpia parcial molar do componente 1 e é

calculada a partir de uma forma apropriada da equagio de Gibbs-Helmbholtz:

(é’lnfL}
|90 _ Al

S
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A fugacidade do componente i na fase liquida € dada pela seguinte equag@o:

-
V,PJ .

L (PO)X ;
f,-_ys-xff,- GPLRT

L *o) , : :
Para componentes condensaveis, f - ¢ a fugacidade do componente 1 puro
1

na temperatura T, corrigido a pressfo zero. Substituindo (74) em (73) e depois em
(72), produz:

{ 0 (PO) =
H=H-2xR T[%I*TL} 2R T'L%} 2, P[ *Q

(75)

Para baixas € moderadas pressdes, o quarto termo da equagdo (75) pode ser
negligenciado. O terceiro termo desta equacfo representa a entalpia da mistura
liquida ideal (corrigida a pressdo zero) relativa a entalpia do vapor ideal na mesma
temperatura € composi¢io (entalpia de vaporizagdo). O segundo termo representa a

entalpia excesso (ou entalpia de mistura da fase liquida).

A entalpia de vaporizagio é calculada através do método de Riedel,
utilizando a férmula de Watson (Reid et al., 1987):

\
J (76)

onde:

| n P, -10131

AR =103 R T

LTB 0930-7'p | 77
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1=

(AR '
L

0.00264 +08794 (78)
=T, t¥™)

A entalpia excesso é calculada a partir do modelo UNIQUAC:

c c
5 ;q,-xi;ajrj,i’
h =R c

ZEQ,,-:',,-,,-

r=

(79)

onde: 7 .= Aff+ AE”T (80)
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V.3 O METODO DE NEWTON-RAPHSON

Com as equacles anteriores, na forma implicita, surgem as fungdes
denominadas discrepincia, que quando anuladas indicam a resolugdo do sistema de

equagdes formado.

Para a resolugdo do sistema de equagdes nfo-lineares, ¢ utilizado o método
de Newton-Raphson (Press et al., 1989), onde o Jacobiano ¢ calculado

numericamente. Seja um conjunto de N equagdes, envolvendo as variaveis x;, :

F{X Xy =0 (81)

Se denotarmos o vetor X' como o vetor das varidveis x, entdo, nas
vizinhangas de X, cada wma das fungdes Jv. pode ser expandida em séries de

Taylor:

FlX+oXx)-Flx );75x+dﬁX) (82)

Negligenciando os termos de ordem igual e superior a 2, é obtido um

conjunto de equagdes lineares para as corregdes & X que move cada fungdo para

perto do zero simultanemante, denominado:

Z;af,fﬁxj-z B (83)
onde: =70 ¢ f=-F, (84)
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A equagio matricial (83) pode ser resolvida pela Decomposi¢do LU

(Numerical Recipes, 1989). As corregbes obtidas (2 x,) sdo entdo adicionadas ao

vetor solugio:

X=X t0X, (85)

Quando ( X~ xi) ¢ suficientemente pequeno, o conjunto correto de valores

de x é achado ¢ a iteragfo acaba.

Conforme visto anteriormente, na modelagem de colunas de absor¢io de
pratos, existem N.C equagdes (6), N equagdes (7) e N.C equagdes (8), ou seja, N(2
C + 1) equagbes para serem resolvidas, formando um sistema de equacgdes ndo-

lineares.

Em termos vetorias, estas equagdes podem ser escritas da seguinte forma:

f"ﬁl
F(x) = l F,i=0 (86)
7
c
(7]
E:lFL (87)
7

O vetor / contém todos os elementos /, ; , 0 vetor v todos os elementos

v, ; e ovetor T todos os elementos 7', .

Sendo o vetor x, o vetor das varidveis no estagion e F, o vetor das fungoes

neste estagio, tem-se:
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ln,‘{ xn,]
ln,z xn,Z

oy
-1
3]

’ X ne (88)
x” - —_

Tn -xn,C+1
Y

n,l xn,C+2

Vn,C-

_-x n,2C0+1 4

™ T

(89)

5
il
T T T

1

A equagdo (89) é resolvida pelo Método de Newton-Raphson. Resolver esta

equago significa achar o conjunto de valores dos vetores I, ; ,v, ; € 7, , 0§ quais

fazem a equagdo (86) tornar-se igual a zero.

Com os valores de /., .,v, . e T, conhecidos, temos as taxas e as

composi¢bes dos produtos e os perfis de concentragio e temperatura na coluna.
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V.4 PROCEDIMENTO DE CALCULO PARA A SIMULACAO

O programa para simulagdo de colunas de absorgdo de pratos € desenvolvido
na linguagem FORTRAN. Tal programa € denominado Programa Principal
(ABSORCAO.EXF) ¢ suas etapas sdo descritas abaixo.

ETAPA 1: Leitura de dados.
Através de um arquivo de dados previamente gerado (WDIN.DAT) o

programa 1€ os seguintes dados:
- Nimero de componentes.

- Nome dos componentes.

- Constantes que definem os modelos de coeficiente de atividade e

coeficiente de fugacidade a serem utilizados nos calculos:

tipogama: 1 — fase liquida ideal
2 = UNIQUAC ¢/ UNIFAC
3 = Scatchard & Hildebrand
tipofi: 1 = fase vapor ideal

2 = Equagdo virial

- ParAmetros UNIFAC (q,1,1e 4 ¢ A4") para o calculo dos coeficientes

de atividade (somente se tipogama = 2).

- ParAmetros Scatchard & Hildebrand ( § ¢ J/ ) para o calculo dos

coeficientes de atividade (somente se tipogama = 3).
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- Pardmetros fisicos € criticos de cada componente: temperatura normal de
ebulicdo, temperatura critica, pressio critica, volume molar critico, fator de

compressibilidade critico e fator acéntrico.

- Parametros da equagdo de capacidade calorifica de cada componente. Tais
parametros sdo utilizados para o caculo das entalpias das fases liquida e vapor

(Equagdo (70) ).

- Pardmetros da equagiio da pressdo de vapor de cada componente. Equagio

de Antoine (28).

- Namero de estagios da coluna.

- Pressdo da coluna, em atm.

- Eficiéncia de estigio de Murphree, para cada estagio.

- Especificagles da alimentagdo vapor: temperatura, em °C, e fluxo molar de

cada componente, em kmol/hora.

- Especificagdes da alimentagfio liguida: temperatura, em °C, e fluxo molar

de cada componente, em kmol/hora.
A figura V.1 mostra um exemplo de arquivo WDIN.DAT.
ETAPA 2: Calcular as entalpias das alimentagdes liquida e vapor.

Subrotinas ENTVAP e ENTLIQ.
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4
metano
etano
propanc
n-decano

2

2

848 9011 3644

1.696 1.8022 -2712

2.236 24766  -2736

6.016 7.1974  -2904

.1000000000E+01 .1000000000E+01 .1000000000E+01
.1000000000E+01

.1000000000E4-01 .1000000000E+01 .1000000000E+01
.1000000000E+01

.1000000000E+01 .1000000000E+01 .1000000000E+01
.1000000000E+01

.9999999000E+00 .9999959000E+00 .9999999000E+00
.1000000000E+01

.0000000000E+00 .0000000000E+00 .0000000000E+00
.0000000000E+00

.0000000000E+00 .0000000000E+00 .0000000000E+00
.0000000000E+00

.0000000000E+00 .0000000060E+00 .6000000000E+00
.0000000000E+00

.0000000000EA+-C0 .0000000000E+00 .0000000000E+00
_0000000060E+00

111.7 190.4 46 992 288 011

184.5 305.4 482 148.3 285 099

231.1 3693 425 203 281 153

4473 6176 20.8 603 247 A7

19.25 05213 00001197  -.00000001132

5.409 1781 -.00006938 .000000008713
-4.224 3063 -.0001586  .00000003215
-7.913 9609 -.00005288 00000001317

15.2243 597.84 716

15.6637 151142 -17.16

15.726 1872.46  -25.16

16.0114 345686  -73.67

10

1.0

1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0

1 200

33300

3330.0

3340.0

.0

10 20.0

0

0

.0

10000.0

Figura V.1 - Exemplo de arquivo WDIN.DAT, onde o coeficiente de atividade ¢ calculado

através do modelo UNIQUAC com parametros UNIFAC.
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ETAPA 3 - Estimar os perfis iniciais de temperatura e fluxo dos

componentes das fases liquida e vapor, em cada estagio.

Os fluxos totais ¢ os fluxos de cada componente em cada estagio sdo

estimados iguais aos fluxos das alimentagGes.

A estimativa inicial da temperatura em cada estigio ¢ obtida a partir da
distribui¢do em cada estagio da diferenga de temperatura entre as fases liquidas e

vapor dividada pelo numero de estagios.
ETAPA 4 - Para cada estdgio, na temperatura do estagio, calcular:

Pressiio de vapor de cada componente (Subrotina PVAP);
Coeficiente de atividade de cada componente (Subrotina MQUAC);
Coeficiente de fugacidade de cada componente (Subrotina FUG);

ETAPA 5 - Para cada estdgio, na temperatura do estagio, calcular:

Constante de equilibiro K (Subrotina KFAC);
Entalpia da fase liquuda (Subrotina ENTLIQ);
Entalpia da fase vapor (Subrotina ENTVAP).

ETAPA 6 - Armazenar os valores das variaveis fluxo do componente na fase

vapor, fluxo do componente na fase liquida e temperatura na matriz X.

ETAPA 7 - Armazenar as fungdes, calculada com os valores da matriz X, na
matriz FVEC.

ETAPA 8 - Resolver o conjunto de matrizes pelo método de Newton-
Raphson (Subrotina NEWT).

3 oA Lot
LRl AP
§ WANILYECK cunTHas 5

S ek
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ETAPA 9 - Trazer os valores da matriz X para as variaveis fluxo do

componente na fase vapor, fluxo do componente na fase liquida e temperatura.
ETAPA 10 - Gravar os resultados em um arquivo de resultados (WDOUT).
ETAPA 11 - Fim do Programa.
Quando os calculos dos coeficientes de atividade sdo feitos atavés do modelo
UNIQUAC, os parametros necessarios sdo gerados por um outro programa (também
desenvolvido na linguagem FORTRAN) que ¢ denominado Programa Auxiliar de

Calculo 1 (UNIQUAC.EXE).

Neste programa ¢ utilizado o método UNIFAC (Fredeslund, 1977) para gerar
os parametros UNIQUAC. As etapas deste programa séo descritas abaixo:

ETAPA 1 - Entrada de Dados.

Em am arquivo denominado ARQUNIQ2.DAT, ¢ programa 1€ os seguintes
dados: numero de componentes, niimero de grapos funcionais total e tipo e niimero
de grupos funcionais presentes em cada componente.

ETAPA 2 - Calcular os parimetros.

ETAPA 3 - Gravar os pardmetros UNIQUAC no arquivo WDIN.DAT.

ETAPA 4 - Fim do Programa.

Para o calculo da temperatura de bolha de uma mistura liquida, a uma

determinada pressdo e composigfio, é desenvolvido outro programa na linguagem
FORTRAN, denominado Programa Auxiliar de Calculo 2 (TBOLHA .EXE).
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Este programa, desenvolvido de acordo com a metodologia encontrada em
Smith ¢ Van Ness (1980), é utilizado para garantir que a alimenta¢do liquida
encontra-se abaixo de sua temperatura de bolha (ou seja, alimentagio do topo

constituida 100 % de liquido).
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V.5 GERENCIAMENTO INTERATIVO DE ARQUIVOS

Devido 4 grande dificuldade na manipulagio dos arquivos de dados e de
resuitados utilizados nos programas desenvolvidos na linguagem FORTRAN (arquivos
WDIN.DAT, ARQUNIQ2.DAT, ¢ WDOUT), é desenvolvidlo um programa na
linguagem VISUAL BASIC, que permite a manipulagéio direta destes arquivos.

Tal programa ¢ denominado Programa Auxiliar (COLUNA.EXE) ¢ permite a
alteragdo simultinea e imediata, visualizada na janela, dos seguintes dados:
componentes, composi¢@o e fluxo molar das alimentagdes liquida e vapor, temperatura
das alimentag¢des liqmda e vapor, pressio da coluna, namero de estigios, eficiéncia de
estagio de Murphree ¢ tipo de equagdo utilizada para o calculo dos coeficientes de
fugacidade e coeficientes de atividade. Cada um dos dados acima sdo visualizados em

janelas, sendo que as mesmas sfo acessadas pelo mouse ou pelo teclado.

Além das vantagens descritas acima, 0 Programa Auxiliar nfo permite que o
usudrio entre com especificagdes erradas, visto que as mesmas s@io limitadas (por
exemplo, a pressio da coluna ndo pode ser igual ou menor que zero) e sio
selecionadas apenas pelo mouse. Deste modo, ndo existe a possibilidade de o usuario

entrar com um valor numérico no lugar de uma letra ("string™) ou vice-versa.
S#o criados trés arquivos de dados:

- 0 arquivo COMP.DAT contém o nome dos componentes disponiveis para

serem utilizados.

- 0 arquivo COMP2.DAT contém o tipo e o nimero de grupos funcionais da

molécula de cada componente.
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- 0 arquivo COMPS5.DAT contém as constantes fisicas e os parametros criticos,
os parametros da equagdo de Antoine, os parametros da equagdo da capacidade

calorifica e os parametros da equacdo de Scatchard & Hildebrand.

Os componentes selecionados pelo Programa Auxiliar serdo gravados no

arquivo WDIN.DAT para posterior utilizagao pelo Programa Principal.
V.5.1 FUNCIONAMENTO DO PROGRAMA AUXILIAR

A figura V.2 mostra a tela inicial do Programa Auxiliar, apos ser carregado um

arquivo de dados. Nela existem quadros cujos pardmetros podem ser alterados e quadros

=y COLUNA.EXE

=

Arquivo Componentes Pardmetros Fragdo Molar Resultados da ]

3 = N g

| Atividade: [DNIQUAC c/ parametros UNIFAC| -

| Fugacidade: [Equagae Virial

- Fluso das Alimentactes (moles/h)  {fragse molar)

|| Componente Liquido : Vapor :
| [metano i 0.0000 | [3333.0
| |etano d 0.0000 | |3333.0

piopano 0.0000 | |3334.0
n-dodecano 1.0000 | |.0

Figura V.2 - Tela inicial do Programa Auxiliar
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que permitem a selegdo de um determinado parametro. Enquanto ndo forem
selecionados os componentes, o Botdo de Comando Calcular ndo € apresentado na

tela.
Barra de Menu
Na Barra de Menu existem 6 opgoes:

Arquivo: acessado pelo mouse ou pelas teclas Alt+A. Nesta opgdo, o usuario
pode carregar um arquivo de dados gravado anteriormente, salvar um arquivo de dados
novo ou alterado pelo usuario, salvar um arquivo de resultados ou sair do programa.

Ao acessar o menu Abrir Arquivo de Dados aparece a janela mostrada na figura V.3.

selecione um Arquivo

Nome do Arquivo: Diretérios:

[ w= dat c:\mestrado

(wdin_dat &=\
wdin2.dat

Listar Arquivos do Tipo: Unidades:
|Dados fw.dat)  [#]  |=lc: Ms-DOS_6] [#]

Figura V.3 - Janela para carregar um arquivo de dados existente.

Componentes: acessado pelo mouse ou pelas teclas Alt+C. Nesta opg¢do o
usuario pode selecionar os componentes do sistema a ser simulado ou ainda
acrescentar/alterar novos componentes ao arquivo de dados iniciais (COMP.DAT,
COMP2.DAT e COMPS5.DAT).
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A figura V.4 mostra a janela obtida apds ser acessado 0 menu Selecionar.

Selecione os Componentes

Componentes Disponiveis Componentes do Sistema

n-butano o
ciclohexano i —

cloroformio

Emmwmmawmd

Figura V.4 - Janela para selecionar os componentes

A selegdo dos componentes € feita utilizando o duplo clique no mouse na linha
da tabela Componentes Disponiveis ou o clique no botdo Adicionar, de tal modo que é
possivel selecionar no maximo dez componentes. Em caso de erro, um clique no botdo

Remover, retira 0 componente da tabela Componentes do Sistema.

Ao clicar o botao Terminar, o usuario deve escolher o modelo de coeficiente de
atividade a ser utilizado nos calculos. Caso a escolha seja por UNIQUAC com
parametros UNIFAC, o programa imediatamente chama o Programa Auxiliar de
Calculo (UNIQUAC.EXE) para o calculo dos parametros para os componentes

selecionados.

A figura V.5 mostra a janela obtida apés ser acessado o menu

Alterar/Acrescentar.
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Ao acrescentar um novo componente a lista dos componentes disponiveis, o
usuario deve ter em maos todas as propriedades necessarias do mesmo, preenchendo

todos os quadros apresentados.

O Acrescentar

Propriedades Criticas
K- Tem-

AntB = (2940 46

o -

Figura V.5 - Janela para acrescentar/alterar componentes

No caso dos pardametros UNIFAC, ao clicar o botdo Selecionar, ¢ aberta a janela
mostrada na figura V.6. O mesmo procedimento apresentado para selecionar os
componentes € utilizado para selecionar os tipos de grupos funcionais, com a diferenga
que o usuario deve especificar a quantidade de cada grupo funcional, clicando a barra

de rolagem vertical para cima ou para baixo.
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Grupos Funcionais

Disponiveis : Selecionadas:

08 - CH2=C
09 - ACH

Figura V.6 - Janela para sele¢do dos grupos funcionais da mélecula de um componente

Parametros: acessado pelo mouse ou pelas teclas Alt+P, apenas depois de
selecionados os componetes. Nesta op¢ao o usuario pode visualizar os parametros
criticos, da equagdo de pressdo de vapor, da equagdo da capacidade calorifica,
da equagdo de Scatchard & Hildebrand e os parametros UNIQUAC. A figura V.7

mostra a janela de visualizagdo dos parametros criticos.

Parametros Criticos

Comp. Th [K) Tc (K] Pc [atm] Ve Zc
[em374mol]

i 111.7 190.4 46 99.2 .288
2 184.5 3054 48.2 148.3 285

3 21 1 3698 425 203 ¢

4 2727 4252 375 255 274
5 309.2 469.7 337 304 .263
[ 4895 658.3 18.2 n3 24

Figura V.7 - Janela de visualizagdo dos parametros criticos
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Fragdo Molar: acessado pelo mouse ou pelas teclas Alt+M, apenas depois de
selecionados os componentes. Nesta op¢do o usudrio define a fragdo molar das
alimentagdes das fase liquida e vapor. Em ambas as opgdes, a soma das fragoes
molares dos componentes sera sempre igual a 1, pois a Barra de Rolagem Horizontal é
limitada pelo valor 1 para o primeiro componente, ¢ pelo valor 1 menos o valor das

fragdes molares acumuladas, para os demais componentes.

A figura V.8 mostra a janela de entrada das fragdes molares na fase liquida.

[}

Composigao da Fase Liquida

FASE LIQUIDA (fracio molar)

mm ® O Comp. Puro O Valor
propano
n-dodecano

Comp. E

Figura V.8 - Janela de entrada das fragoes molares da fase liquida

E importante observar que o usuario ndo tém acesso a fragio molar do iltimo
componente da lista, pois esta fragdo é determinada automaticamente, ao se determinar
as fragdes molares dos demais componentes, pois a soma das fragdes deve ser sempre
igual a 1. Clicando o botdo Equimolar, a fragdo molar ¢ dividida entre todos os
componentes. Clicando o botdo Comp Puro, a fracdo molar para o componente

selecionado é dada pelo valor 1.
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Resultados: acessado pelo mouse ou pelas teclas Alt+S, apenas depois da
utilizagdo do Programa Principal (simulacdo). Nesta opcéo o usuario pode visualizar os
resultados na tela ou imprimi-los. Ao imprimir, a folha de resultados obtida € igual
aquelas mostradas no Apéndice A. Quando a opgdo selecionada for a Tela, os
resultados sdo mostrados na forma de tabelas ou de graficos. Os graficos gerados

podem ser da temperatura, fluxo de saida da fase liquida ou fluxo de saida da fase

vapor contra o numero de estagio.

A figura V.9 mostra a janela de resultados na forma de tabelas e a figura V.10

mostra a janela de resultados na forma de graficos.

Figura V.9 - Janela de resultados com tabelas
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G re:?dir:u s - ﬁ
TEMPERATURA (Celswus)

—

Figura V.10 - Janela de resultados com graficos (temperatura x numero do estagio).

Ajuda: acessado pelo mouse ou pelas teclas ALT+J. Apresenta na tela

informagdes sobre o programa.

Quadros

Na tela inicial do Programa Auxiliar (figura V.3) existem 7 quadros que podem
ser acessados a qualquer momento ¢ que permitem a alteragdo, escolha ou selegdo dos
varios parametros. O quadro Fluxo das Alimentagdes ndo pode ser acessado, pois o
mesmo € apenas informativo, sendo preenchido automaticamente, ao se alterar os
componentes, o fluxo liquido total, o fluxo vapor total, a fragdo molar da fase liquida

na alimentacdo ou a fragdo molar da fase vapor na alimentagdo.

Fluxo Liquido Total: acessado pelas teclas Alt+L ou pelo clique do mouse na
Barra de Rolagem Horizontal. Esta opgdo define diretamente o fluxo liquido total ao se

clicar as setas para a esquerda (fluxo menor) e para a direita (fluxo maior). Os valores
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sdo limitados a um minimo de 100 kmol/h e a um maximo de 50.000 kmol/h. Ao se

iniciar o Programa Auxiliar, o quadro apresenta o valor padrdo de 10.000 kmol/h.

Fluxo Vapor Total: acessado pelas teclas Alt+V ou pelo clique do mouse na
Barra de Rolagem Horizontal. Esta op¢do define diretamente o fluxo liquido vapor ao
se clicar as setas para a esquerda (fluxo menor) e para a direita (fluxo maior). Os
valores sdo limitados a um minimo de 100 kmol/h e a um maximo de 50.000 kmol/h.
Ao se iniciar o Programa Auxiliar, o quadro apresenta o valor padrao de 20.000
kmol/h.

A figura V.11 mostra os quadros do Fluxo Liquido Total ¢ do Fluxo Vapor
Total.

Fluxo Liquido Total (kmol/h] ] [ Fluxo Yapor Total (kmol/h)

10000.0

Figura V.11 - Quadros do Fluxo Liquido Total e Fluxo Vapor Total

Pressdo: acessado pelas teclas Alt+E ou pelo clique do mouse no Botdo de
Comando Alterar. Neste caso, uma outra janela ¢ aberta para alteracdo da pressdo da
coluna. Com isto, apos a determinagdo da pressdo da coluna, € iniciado o calculo da
temperatura de bolha da alimentagdo liquida. O valor calculado, através do Programa
Auxiliar de Calculo 2 (TBOLHA.EXE), é o limite superior da Barra de Rolagem
Horizontal do quadro Temperatura das Alimentagdes - Liquido (vide figura V.15).

Ao se iniciar o Programa Auxiliar, o quadro apresenta o valor padrdo de 5 atm.
A figura V.12 mostra a janela Pressdo da Coluna. O valor ¢ limitado pelo minimo de

0.5 e pelo maximo de 50.0 atm.
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Figura V.12 - Janela Pressao da Coluna

Nimmero de Estagios: acessado pelas teclas Alt+N ou pelo clique do mouse na
Barra de Rolagem Horizontal. O valor é limitado pelo minimo de 2 e pelo maximo de

50 estagios.

Ao se iniciar o Programa Auxiliar, o quadro apresenta o valor padrdo de 5

estagios. A figura V.13 mostra o quadro Nimero de Estagios.

Namero de Estagios

£ AT s
5

Figura V.13 - Quadro Numero de Estagios

Modelo dos Coeficientes: acessado pelo clique do mouse no Botdo de Comando

Alterar.

Para o coeficiente de atividade o modelo inicial € para fase liquida ideal (gama
= 1), porém o usuario tem a opgdo de selecionar os modelos UNIQUAC com UNIFAC

ou Scatchard & Hildebrand para o calculo do mesmo.
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Para o coeficiente de fugacidade o modelo inicial é para fase vapor ideal (fi =
1), porém o usuario tem a opgdo de selecionar Equagdo Virial. A figura V.14 mostra o

quadro Modelo dos Coeficientes.

Modelo dos Coeficientes

Fugacidade:|Fi = 1 | o

Figura V.14 - Quadro Modelo dos Coeficientes

Temperatura das Alimentagdes: acessado pelas teclas Alt+T (para o estagio 1)
ou pelo clique nas Barras de Rolagem Horizontal (para os estagios 1 e nst). As
temperaturas padrdes no inicio do Programa Auxiliar sdo 10 e 30 °C, para os estagios

| e nst, respectivamente.

O limite superior para o estagio nst (alimentagdo liquida) é determinado pela
pressdo da coluna e pela composi¢do da fase liquida (via calculo da temperatura de
bolha , através do Programa Auxiliar de Calculo 2). A figura V.15 mostra o quadro

Temperatura das Alimentagdes.

Temperatura das Alimentacdes [.C)
Liquido - Estagio: 5 Vapor - Estagio: 1

300 10.0

Al

Figura V.15 - Quadro Temperatura das Alimentagdes

Eficiéncia de Murphree: acessado pelo clique do mouse no Botdo de Comando

Alterar. A figura V.16 mostra mostra o quadro Eficiéncia de Murphree.
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™ Eficiéncia Murphree
NST ]
0 - 1.0
02 - 1.0
03 - 1.0
04 - 1.0
05 - 1.0

Figura V.16 Quadro Eficiéncia de Murphree

Botoes de Comando

Sair

Ao clicar este botdo, o usuario abandona o programa.

Calcular

Ao clicar este botdo, o Programa Auxiliar chama o Programa Principal
(ABSORCAO.EXE) para o inicio dos céalculos. Este botdo encontra-se visivel somente
depois de preenchidos todos os campos com os dados a serem utilizados pelo

Programa Principal.

A figura V.17 mostra o esquema da inter-relagdo entre os programas

desenvolvidos.
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CAPITULO VI

RESULTADOS E DISCUSSOES

Com o objetivo de verificar os resultados obtidos pelo programa desenvolvido,
sdo feitas comparacdes com simulagdes obtidas no stmulador comercial ASPEN.
Também ¢ feita a andlise da variagio de alguns parametros para verifica¢do da
melhor condigio de operagédo da coluna. Posteriormente € realizada uma simulagéo
de uma corrente gasosa provenieni¢ de um incinerador de residuos perigosos,

porém, neste caso néo existem dados experimentais disponiveis para comparagio.

Um estudo muito importante que sera apresentado neste capitulo é a
exploragdo do perfil de temperatura na coluna. Em particular, nestes processos o
estudo tém relevancia, uma vez que na mistura gasosa que constitui a alimentagio,
podem haver componentes que sZo condensaveis e outros que ndo sdo. O calor de
condensagfo, entdo, pode ter uma influéncia importante no perfil de temperatura

resultante,

VL1 COMPARACAO COM RESULTADOS DO SIMULADOR ASPEN

Varias simulagdes do programa desenvolvido foram feitas para comparagio
com os resultados obtidos no Simulador ASPEN (Vegini e Gontarski, 1996). Foram
feitas simulagdes variando os componentes da alimentagdo gasosa (sempre com 3
componentes), mantendo os demais pardmetros constantes. Na tabela VL1,

encontram-se 0s parﬁmetros constantes.

As composigdes estabelecidas para os casos estudos a seguir, introduzem
numa primeira etapa, componentes mais pesados a mistura, do propano ao pentano,

mantendo-se a predominéncia dos componentes mais leves (metano e etano) € numa
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segunda ctapa, os componentes predominantes sio os mais pesados (butano e

pentano), introduzindo-se os componentes mais leves 4 mistura, do metano ao

propano.

Tabela V1.1 - Parimetros constantes para as simulagdes

Solvente n-Dodecano
Temperatura do lquirdo na Alimentagéo 20°C

Fluxo do liquido na Alimentagio 10.000 kmol/hora
Composigio do gas na Alimentagéo equimolar
Temperatura do gas na Alimentagio 20 °C

Fluxo do gis na Alimentagio 10.000 kmol/hora
Numero de estagios 10

Pressdo da coluna 1 atm

Eficiéncia de Estagio de Murphree 100 %

Modelo de coeficiente de atividade UNIQUAC

Modelo de coeficiente de fugacidade

Fase vapor 1deal

VIL1.1 SISTEMA METANO-ETANO-PROPANO (C-C»-C5)

A tabela V1.2 mosira os resultados obtidos pelo Simulador ASPEN e pelo
Programa ABSIN com relagdo ao fluxo na saida da coluna, para as fases liquida e

vapor. A tabela V1.3 mostra os resultados com relagdo ao perfil de temperatura no

interior da coluna.
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Tabela V1.2 - Resultados do fluxo na saida para o sistema C-C,-C;-n-dodecano

Fluxo na sailda da coluna Desvio no |
Componente | Resultados obtidosno | Resultados obtidos no  |fluxo molar;|
Simulador ASPEN Programa ABSIM %

kmol’h | fragdo molar | kmol/h | fragio molar |
Fase Vapor !
Metano 3302.413 0.361 3313.977 0.362 . 0.349
Etano 3152.833 0.344 3143.080 0.344 i -0.310
Propano 2700.501 0.295 2689.423, 0.2% -0.412
;.n-Dodecano | 1.245 0.000 1.086!  0.000 -14.641
Fase Liquida |
Metano 27.587,  0.003 19.023 0.002 -45.019
Etano 177.167;  0.016 189.920,  0.018 6.715
IPropano 639.499! 0.059 644 577 0.059 0.788
n-Dodecano 9998 755 , 0922 9998 914 0.921 0.002

Tabela V1.3 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C,-Cs-n-dodecano

: Temperatura °C
Nimero do  Resultados do Resultados do Desvio
Estigio | Simulador ASPEN| Programa ABSIM %
1 22.622 22.664 0.184
2 23.002 23.056 0236
3 23.060 23.112 0.225 .
4 23.065 23.120 0.238
: 5 23.004 23.121 0.248
' 6 23.062 23.121 i 0.253
; 7 23.064 23,121 i 0.247
8 23.059 23.116 . 0.245
| 9 23.028 23.084 | 0.243
|10 22.775 22.826 | 0222

As tabelas anteriores mostram que os resultados obtidos pelo programa
ABSIM, em comparagido com o simulador ASPEN, praticamente coincidem para o
perfil de temperatura (maior desvio de 0.253 %), enquanto que para o fluxo molar
da fase liguida, componente metano, ¢ para o fluxo molar da fase vapor,
componente n-dodecano, os resultados ndo foram proximos (desvio de -45.019 e -

14.641 %, respectivamente).
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A figura V1.1 mostra o perfil de temperatura ao longo da coluna, com os

valores do programa ABSIM e para o simulador ASPEN.

Temperatura (°C)
|

2260 L e R
10
Nimero do Estagio

Figura V1.1 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C,-Cz-n-dodecano
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VI.1.2 SISTEMA METANO-ETANO-BUTANO (C-C,-C,)

A tabela VI.4 mostra os resultados obtidos pelo simulador ASPEN e pelo

programa ABSIM com relagdo ao fluxo na saida da coluna, para as fases liquida e

vapor. A tabela VL.5 mostra os resultados com relag@o ao perfil de temperatura no

intertor da coluna.

Tabela V1.4 - Resultados do fluxo na saida para o sistema C-C,-C,-n-dodecano

f Fluxo na saida da coluna | Desvio no ‘
Componente | Resultados obtidos no Resultados obtidos no  : fluxo molar!
Simulador ASPEN Programa ABSIM | %
kmol/h | fragdo molar | kmol/h | fragdo molar | :
Fase Vapor
Metano 3303.023 0.416 | 3313.739 0.418 0323
Etano 3166.432 0.399 i 3155.401 0.398 -0.350
Butano 1472.188 0.185 ' 1459.386 0.184 -0.877
n-Dodecano 1484/ 0000 | 1327 0.000 -11.831
Fase Liquida :
Metano 26.977 0.602 | 19.261 0.002 -40.060
Etano 163.568 0.014 | 177.599 0.015 7.900
Butano 1867.812 0.155 | 1874.614 0.155 0363
n-Dodecano 9998.516 0.829 | 9998.673 0.828 0.002

Tabela V1.5 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C>-Cs-n-dodecano

: Temperatura °C
Numero dé  Resultados do Resultados do Desvio
Estagio |Simulador ASPEN| Programa ABSIM %
1 - 29.820 29.889 0.230
2 30.999 31.0098 0319
3 31.142 31.244 0.325
4 31.155 31.259 0.334
5 31.149 31.252 0.329
6 31.123 31.221 0.313
7 31.014 31.124 0.353
8 30.712 30.826 0.371
9 20.828 20.920 0.308
L 10 27222 27.301 0.291
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As tabelas anteriores mostram que os resultados obtidos pelo programa
ABSIM, em comparagdo com o Simulador ASPEN, praticamente coincidem para o
perfll de temperatura (maior desvio de 0.371 %), enquanto que para o fluxo molar
da fase liquida, componente metano, ¢ para o fluxo molar da fase vapor,
componente n-dodecano, os resultados ndo foram préximos {desvios de -40.060 e -

11.831 %, respectivamente).

A figura V1.2 mostra o perfil de temperatura ao longo da coluna, com os
valores do programa ABSIM e para o simulador ASPEN.

32.00 —}
31.00 —
£ 3000 —
B i
g
E 2000
-
28.00 —
—3— Frograma Deserwoivide
7 —@— Simulader ASPEN
21.00 . [ r I T T |

Nimero do Estdgio

Figura V1.2 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C,-Cs-n-dodecano



Capitulo VI - Resultados e Discussées 83

VI.1.3 SISTEMA METANO-ETANO-PENTANOQ (C-C;-Cs)

A fabela V1.6 mostra os resultados obtidos pelo simulador ASPEN e pelo
programa ABSIM com relag@o ao fluxo na saida da coluna, para as fases liquida e
vapor. A tabela V1.7 mostra os resultados com relagdo ao perfil de temperatura no

interior da coluna.

Tabela VI.6 - Resultados do fluxo na saida para o sistema C-Cy~Cs-n-dodecano

Fluxo na saida da coluna Desvio no
Componente | Resultados obtidosno : Resultados obtidos no | fluxo molar
Simulador ASPEN Programa ABSIM %

kmol/h | fragdo molar | kmoles/h | fragio molar :
Fase Vapor |
Metano 3301.677| 0.510 3311.670 0.512 0.302
Etano 3172.407! 0.490 3158.372 0.488 -0.444
Pentano 0.128.  0.000 0.129 0.000 0.775
n-Dodecano 0.756:  0.000 0.651 0.000 -16.129
Fase Liquida
Metano 283230 0.002 21.330|  0.002 -32.785
Etano L 157.593 0.012 174.628 0.013 9.755
iPentano l 3339.872 0.247 3333.871, 0.246 -0.180
n-Dodecano | 9999.243|  0.739 9999349  0.739 | 0.001

Tabela V1.7 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C,-Cs-n-dodecano

! Temperatura °C
Numero dg  Resultados do Resultados do Desvio
Estagio |Simulador ASPEN| Programa ABSIM %
1 41.509 41.650 0.339
2 38.604 38.860 0.659
3 32.015 32.244 | 0.710
4 26.161 26.357 0.745
.5 22.706 | 22.820 . 0.500
.6 21.244 21.308 0302
7 20.732 | 20.776 0.213
‘ 8 20.568 | 20.605 0.180
9 20.517 | 20.552 0.172
1o 20485 20.517 | 0.156
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As tabelas anteriores mostram que os resultados obtidos pelo programa
ABSIM, em comparagdo com o Simulador ASPEN, praticamente coincidem para o
perfil de temperatura (maior desvio de 0.745 %), enquanto que para o fluxo molar
da fase liquida, componente metano, ¢ para o fluxo molar da fase vapor,
componente n-dodecano, os resultados nfo foram proximos (desvios de -32.785 e -

16.129 %, respectivamente).

A figura V1.3 mostra o perfil de temperatura ao longo da coluna, com os
valores do programa ABSIM e para o simulador ASPEN.

Temperatura (°C)
L

20,00

Narmaero do Estdgio

Figura V1.3 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C,-Cs-n-dodecano
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VI.1.4 SISTEMA PROPANO-BUTANQO-PENTANO (CsC,-Cs)

A tabela VI8 mostra os resultados obtidos pelo simulador ASPEN e pelo

programa ABSIM com relacdo ao fluxo na saida da coluna, para as fases liquida e

vapor. A tabela V1.9 mostra os resnltados com relagdo ao perfil de temperatura no

mterior da coluna.

Tabela V1.8 - Resultados do fluxo na saida para o sistema C3~C~Cs-n-dodecano

. Fluxo na saida da coluna Desvio no
Componente | Resultados obtidosno | Resultados obtidos no | fluxo molar
’ | Simulador ASPEN Programa ABSIM %

; i kmolh | fragho molar | molesh | fragio molar

Fase Vapor | '.;

Propano | 2844.137|  0.613 2833.9151  0.608 -0.361
Butano | 1786.376 0.385 1808.869 0.388 1.243
Pentano | 11284 0002 14637 0.003 22.908
n-Dodecano 1.475|  0.000 1378  0.000 -7.039 |
Fase Liquida '
Propano 485 863 0.032 499.085 0.033 2.649
Butano 1543.624 0.101 1524.131 0.099 -1.279
Pentano 3328.716 0.217 | 3319.363 0.216 -0.282
n-Dodecano 0985.525] 0.651 | 9998.622 0.652 0.131

Tabela V1.9 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C;-Cy-Cs-n-dodecano

Temperatura °C
Numero dg  Resultados do Resultados do Desvio
Estdgio | Simulador ASPEN| Programa ABSIM %

1 47.517 47.265 -0.5333
2 : 49.050 48.934 -0.237
3 i 47 438 47.423 -0.031
4 45274 45.381 0.235
5 43.156 43 361 0472
6 41.343 41.632 0.694
7 30,959 40.284 0.807
8 38.887 30.203 0.806
9 37.737 38.017 0.736
10 35.667 35.891 0.624
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As tabelas anteriores mostram que os resultados obtidos pelo programa
ABSIM, em compara¢do com o simulador ASPEN, praticamente coincidem para o
perfil de temperatura (maior desvio de 0.807 %) e para o fluxo molar da fase liquida
(maior desvio de 2.642 %), enquanto que para o fluxo molar da fase vapor, apenas
para o componente pentano os resultados ndo foram préximos (desvio de 22.908
%).

A figura VI.4 mostra o perfil de temperatura ao longo da coluna, com os

valores do programa ABSIM e para o Simulador ASPEN,

Temperatura {°C)
|

36.00 —

—— Programa Dasersaivido
—@— Sivulader ASPEN

3200 T T T | | T T T

Nimero do Estdgio

Figura V1.4 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C;-C4-Cs-n-dodecano
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VI1.L.5 SISTEMA ETANO-BUTANO-PENTANO (C:-C-Cs)

A tabela VI.10 mostra os resultados obtidos pelo simulador ASPEN e pelo
programa ABSIM com relagdo ao fluxo na saida da coluna, para as fases liquida e
vapor. A tabela VI.11 mostra os resultados com relagéio ao perfil de temperatura no

interior da coluna.

Tabela VI.10 - Resultados do fluxo na saida para o sistema C,-C,-Cs-n-dodecano

Ir _ Fluxo na saida da coluna Desvio no
Componente | Resultados obtidos no Resultados obtidos no | fluxo molar|
5 Simulador ASPEN Programa ABSIM % |
kmol/h | fragdio molar | moles’h | fracio molar

Fase Vapor ,
Etano 3183.119 0.641 '! 3167.468 0.637 -0.494
Butano 1771.529 0.357 1795.623 0.361 1342 |
Pentano 8.161,  0.002 10.907 0.002 25.176
in—Dodecano i 1.271 0.000 1.170] 0.000 -8.632

i | i
Fase Liquida !'
Etano 146.881 0.010 165.532 0011 11.267
Butano 1558.471 0.104 1537.377 0.102 -1.372
Pentano 3331.839 0.222 © 3323.093 0.221 -0.263 |
n-Dodecano 9998 700 0.665 | 9998.830 0.665 0.001 |

Tabela VI.11 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C,-C,-Cs-n-dodecano

Temperatura °C i
Nimero dd Resultadosdo | Resultadosdo | Desvio
Estagio | Simulador ASPEN; Programa ABSIM %

1 46.826 | 46.573 -0.544
2 47.962 47.849 -0.237
3 46.079 46.089 0.022
4 43.717 43.850 0.303
5 41.460 41.711 0.602
6 39.637 39.960 0.807
7 : 38.327 38.665 0.875
8 i 37318 37.635 0.842
9 | 35.922 36.213 0.804
10 | 32.146 32.383 0.731
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As tabelas anteriores mostram que os resultados obtidos pelo programa
ABSIM, em comparacdo com o stmulador ASPEN, praticamente coincidem para o
perfil de temperatura (maior desvio de 0.875 %), enquanto que para o fluxo molar
da fase liquida, componente etano, e para o fluxo molar da fase vapor, componente
pentano, os resultados nfio foram préximos (desvios de 11.267 ¢ 25.176 %,

respectivamente).

A figura V1.5 mostra o perfil de temperatura ao longo da coluna, com os
valores do programa ABSIM e para o simulador ASPEN.

44,00 —

Temperatura (°C)
5
]
|

36.00 —

3200 | I E T I .

10
Numero do Estdglo

Figura V.5 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema Cp-C;-Cs-n-dodecano
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VL1.6 SISTEMA METANO-BUTANO-PENTANO (C-Cs-Cs)

A tabela VI.12 mostra os resultados obtidos pelo simulador ASPEN e pelo

programa ABSIM com relag@o ao fluxo na saida da coluna, para as fases liquida ¢

vapor. A tabela V1.13 mostra os resultados com relagio ao perfil de temperatura no

inferior da coluna.

Tabela VI.12 - Resultados do fluxo na saida para o sistema C-C,-Cs-n-dodecano

Fluxo na saida da coluna Desvio no |
Componente | Resultados obtidosno | Resultados obtidosno | fluxo molar!
Simulador ASPEN Programa ABSIM % .
kmol/h | fragdo molar | kmol/h | fragio molar
Fase Vapor
Metano 3302.748 0.647 3311.974 0.644 0279
Butano 1790.578 0.351 1819.338 0354 1581 |
Pentano 8.980 0.002 12,320 0002 | 27.110 |
n-Dodecano 1.310 0.000 1.218 0.000 . -7.553 |
! | .
Fase Liquida | ! I
Metano 27.252 0.002 21026/  0.001 | -29.611
utano | 1539.422 0.103 1513.662 0.102 -1.702
entano | 3331.020) 0224 - 3321.680 0.224 -0.281
n-Dodecano | 9998.689!  0.671 0908.782|  0.673 0.001

Tabela VI.13 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C4-Cs-n-dodecano

Temperatura °C i|
Namero dg Resuitadosdo | Resultados do Desvio |
| Estagio |Simulador ASPEN: Programa ABSIM % |
: 1 46.935 46.708 -0.485
2 47 985 47,906 ¢ -0.164
3 46.145 46.194 L 0.107
4 43819 44.002 0.415
5 41.571 41.869 0.712
6 ! 39.730 40.090 0.897
7 38.399 38.764 0.942
8 : 37.393 37.732 0.899
9 36.005 36.313 0.847
10 31.847 32.001 0.760




Capitulo VI - Resultados e Discussdes 30

As tabelas anteriores mostram que os resultados obtidos pelo programa
ABSIM, em comparaciio com o simulador ASPEN, praticamente coincidem para o
perfil de temperatura {(maior desvio de 0.942 %), enquanto que para o fluxo molar
da fase liquida, componente metano, e para o fluxo molar da fase vapor,
componente pentano, os resultados ndo foram proximos (desvios de -29.611e

27.110 %, respectivamente).

A figura V1.6 mostra o perfil de temperatura ao longo da coluna, com os
valores do programa ABSIM e para o simulador ASPEN.

4800 —
4400 —
8 4000 —
“é 4
£
36.00 —
2
—J— Programa Deservavide
3200 — ~—f— Simudador ASPEN
ZBDD T ! T | | [ ¥

Némero do Estdgio

Figura VI.6 - Perfil de temperatura na coluna para o sistema C-C,;-Cs-n-dodecano

Analisando todos os resultados obtidos na comparagio do programa ABSIM
com o Simulador ASPEN, podemos verificar que para o perfil de temperatura, os
desvios sempre foram pequenos, para todos os sistemas estudados (maior desvio de

0.942 %). Para os fluxos molares de alguns componentes nas fases liquida e vapor,
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os desvios foram maior (até 45.019 %), porém estes casos aconteceram apenas para
fluxos molares muito pequenos (em comparagdo com fluxos dos outros

component{es no mesmo sistema).

Os resultados obtidos sdo importantes para analise ¢ otimizagdo de colunas
de absor¢do de pratos, no entanto, ndo sdo comumente encontrados na literatura. Em
particular, os resultados sdo de grande importancia quando se deseja conhecer (para
controlar) o processo com relagdo a temperatura dos estagios de uma cohma de
absor¢do de pratos. Pode-se vertficar que mudangas na composi¢do da alimentagio
gasosa afetam de maneira significativa a temperatura na coluna, a qual pode assumir
valores mais altos ou baixos. Em casos onde hd a necessidade de introdugdo de
resfriadores nos pratos internos da coluna, o conhecimento da forma como o perfil
de temperatura varia, se mostra de grande valor, pois permite o resfriamento da
coluna de maneira mais eficiente. Shoda (1996) utilizando o simulador comercial de
processos HYSIM e Vegini e Gontarski (1996) utilizando o simulador ASPEN

chegaram as mesmas conclusGes.
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V1.2 ANALISE PARA OTIMIZACAO DA COLUNA

Vanas simulagtes com o programa ABSIM foram feitas com o objetivo de

verificar a influéncia do nimero de estigios, da pressdo, da temperatura da fase

liquida, do fluxo molar da fase liquida ¢ do peso molecular do solvente na

otimizacdo da coluna. Considera-se que a otimizagdo prevé uma concentragdo

maxima do componente propano na saida liquida ou uma concentragdo maxima do

componente metano na fase vapor. Na tabela VI.14 encontram-se os pardmetros

fixos e na tabela VI.15 encontram-se os parametros variados.

Tabela VI.14 - Pardmetros fixos para as simula¢des

Alimentagdo :

Componentes da Fase Vapor

Metano-Etano-Propano (equimolar)

Temperatura da Fase Vapor

20°C

Fluxo da Fase Vapor 10.000 kmol/hora
Modelo dos Coeficientes :

Atividade UNIQUAC ¢/ UNIFAC
Fugacidade Equagdo Virial

Tabela VI.15 - ParAmetros variados para as simulagdes

Numero de Estagios 2a25
Pressio da Coluna 1 a20 atm
Temperatura do  Liqmido na|10a40°C
Alimentagéo

Fluxo do Liquido na Alimentagfio

1.000 a 50.000 kmol/hora

Solventes utilizados

Octano, Nonano, Decano ¢

Dodecano
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VI1.2.1 INFLUENCIA DA VARIACAO DO NUMERO DE ESTAGIOS

A tabela V116 mostra a influéncia da variagdo do niimero de estigios no
resultado obtido para a composigdo dos componentes na fase vapor. A figura V1.7
mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um aumento no

nimero de estagios da coluna ndo produz uma fase vapor mais rica em metano.

Tabela VI.16 - Influéncia do nimero de estigios na composigio da saida vapor

Fracdo molar do componente
Numero de Metano Etano Propano | n-Dodecano
Estagios
2 0.362 0.343 0.295 0.000
5 0.362 0.343 0.295 0.000
10 0.362 0343 | 0295 0.000
15 0.362 0343 | 0205 | 0000
20 0.362 0343 | 0295 | 0.000
25 0.362 0343 | 0295 : 0.000
|

0.40 —‘

on
* ©On
on
o
L ] |
on

0.30 —

L g

0.20 —

Fragdo molar

—l— Metaro
—— Ewe
0.10 — ~— Fropsno
—i— n-Dodesano

000 ——4—4 .
10 15 20 25
Ndmero de Estdgios

Figura V1.7 - Fragio molar do componente na saida vapor x NUmero de Estagios
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A tabela VI.17 mostra a influéncia da variagdo do nimero de estigios no
resultado obtido para a composigdo dos componentes na fase liquida. A figura V1.8
mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um aumento no

numero de estagios da coluna ndo produz uma fase liquida mais rica em propano.

Tabela V1.17 - Influéncia do nimero de estagios na composi¢io da saida liquida

—

Fragio molar do componente
Namero de Metano Etano Propano |n-Dodecano
Estagios
2 0.002 0.018 0.058 0.922
5 0.002 0.017 0.059 0.922
10 0.002 0.017 0.059 0.922
i 15 0.002 0.017 0.059 0.922
| 20 i 0.002 0.017 0.059 0.922
! 25 f0.002 0.017 0.059 0.922
1.00 —
| Ak A & A A
a0 —
ﬁ 060 —
E -]
8.
@
L 040 —
M Metzro
4 —— Eloro
—— Propano
0.20 — —ik— rDodecana

> —¢—0 4 4
o |t
10 15 20

Nirnere de Estigios

5o

Figura V1.8 - Frag¢8o molar do componente na saida liguida x Nimero de Estagios
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A tabela VI.18 mostra a influéncia da variagdo do atimero de estigios no
resultado obtido para a temperatura das correntes de saida liquida e vapor. A figura
VL9 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um
aumento no nimero de estigios da coluna nfio produz alteragdes nas temperaturas

nas correntes de saida liquida e vapor.

Tabela VI.18 - Influéncia do niimero de estagios nas temperaturas das correntes de

saida
B Temperatura na saida da coluna °C
Numero de Fase Fase
Estagios Liquida Vapor
2 22612 : 22.751
5 22.637 22.803
10 22.637 22.803
15 22.637 22.803
20 22.637 22.803 i
25 22.637 22,803
2285 -—-1
2280 —| L L] B ]
Q@ 2275
g
2
E —
£
F‘_’ 22.70 —
—— FasaVepor
i —4— Fazstigida
2265 —
./ & & & ®
2260 ] | l | | 1
10 15 20 25
Nomero de Estagios

Figura V1.9 - Temperaiura das correntes de saida x Numero de Estagios
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VI1.2.2 INFLUENCIA DA VARIACAO DA PRESSAQ

A tabela VI.19 mostra a influéncia da variagdo da pressdo da coluna no
resultado obtido para a composigio dos componentes na fase vapor. A figura VI.10
mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um aumento da

pressio da coluna produz uma fase vapor mais rica em metano.

Tabela VI.19 - Influéncia da pressdo da coluna na composicido da saida vapor

Fracdo molar do componente
Pressdo da Metano Etano | Propano ‘ n-Dodecano
Coluna (atm) !

1 0.362 0.343 0.295 0.000
; 5 . 0525 0.3%4 0.081 0.000
| 10 L0759 0.241 0.000 0.000
| 20 1.000 0.000 0.000 0.000
|

- /
0.80 —|
| - Metmro
“ 060 — —— Etanc
'E —4— Propamo
o . —dk—  orDodecanc
B
o
- D040 —
0.20 —
0.00 .?. “f‘
10 20
Pressdo da Coluna {atm)

Figura V1.10 - Fragio molar do componente na saida vapor x Presso da Coluna
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A tabela V1.20 mostra a influéncia da variagio da pressdo da coluna no
resultado obtido para a composi¢io dos componentes na fase liquida. A figura VI.11
mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um aumento da

pressdo da coluna produz uma fase liquida mais rica em propano.

Tabela VL.20 - Influéncia da pressio da coluna na composi¢do da saida liquida

; : Fracio molar do componente ]
Pressdo da Metano Etano Propano | n-Dodecano
Coluna (atm) !
1 0.002 0.017 0.059 0922
5 0.007 0.065 . 0205 0723 |
10 0.015 0.148 | 0209 ; 0628
20 0.045 0.191 0.191 0.573
100
- —M— Mo
—— Etano
0.80 —] —&— Propano
—iir—  rDodecanc
5 060 —
g
3 .
i
W .40 —
0.20 — / —
0.00 — f—‘:*//f

16 20
Press#o da coluna (atm)

Figura VI.11 - Fra¢do molar do componente na saida liquida x Pressio da Coluna
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A tabela V121 mostra a influéncia da variagio da pressio da coluna no
resuitado obtido para a temperatura das correntes de saida liquida e vapor. A figura
VI.12 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um
aumento da pressio da coluna produz um aumento na temperatura da corrente

liquida e uma diminnigdo na temperatura da corrente vapor.

Tabela VI.21 - Influéncia da pressio da coluna nas temperaturas das correntes de

saida
' ‘Temperatura na saida da coluna °C
Pressio da Fase Fase
Coluna (atm) Liquida Vapor
1 22.637 22.803
5 30.766 24 976
10 31942 22.198
20 31.342 19.891
J2.00 —
e
2800 —
—— Fesevepor
—@— Fass Ligfda
o J
5
® 2400 —|
g
£
2 J
2000 —
16.00 —| | } —l

10 20
Pressdo na Coluna (atm)

Figura V1.12 - Temperatura das correntes de saida x Press#io da coluna
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V1.2.3 INFLUENCIA DA VARIACAO DA TEMPERATURA DA FASE
LIQUIDA

A tabela V1.22 mostra a influéncia da variacio da temperatura da corrente de
alimentagio liquida no resultado obtido para a composig¢éo dos componentes na fase
vapor. A figura VI.13 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se
observar, um aumento na temperatura do liquido produz uma pequena diminuigio

na fragéo molar do metano na fase vapor.

Tabela VI1.22 - Influéncia da temperatura da alimentagéo liquida na composicdo da

saida vapor
Fragdo molar do componente
Temperatura | Metano |  Ftano Propano |n-Dodecano

do Liquido °C '

10 0.369 0347 | 028 | 0000

20 0.362 0343 | 0294 0001

30 0.356 0.341 0.302 0.001

40 0352 0.339 0.308 0.001

5 _
=]
E
'ﬁ_ 020 —
fiod —— e
= i ~—4— Eanc
—— Propano
—ik— nDodecano
010 —
0.00 —- . * 1 & T A
10 30 40

20
Temperatura do Ligquido (°C)
Figura VI1.13 - Fragdo molar do componente na saida vapor x Temperatura do

Liquido
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A tabela VI.23 mostra a influéncia da variagdo da temperatura da corrente de
alimentagdo liquda no resultado obtido para a composigio dos componentes na fase
liquida. A figura VIi.14 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se

observar, um aumento da temperatura do liquido produz uma pequena diminuig¢do

na fragdo molar do propano na fase liquida.

Tabela VI.23 - Influéncia da temperatura da alimentag&o liquida na composigéo da

saida liquida

Fragdo molar do componenie

.! Temperatura .| Metano Etano Propano |n-Dodecano
do Liguido °C]|
10 0.002 0.020 0.071 0.907
20 0.002 0.017 0.059 0922
30 0.002 0.015 0.049 0934
40 0002 | 0.013 0.041 0944 |
i
1.00 —
f_/"—_”—k ~A
0.80 —
L 080 —- Weao
-g —— Ewno
= i 44— Propano
B —h PrDotecAno
o
i 040 -
0.20 —|
0.00 4’: .

10

Figura V1.14 - Fragdo molar do componente na saida liquida x Temperatura do

Liguido

20

30
Temperatura do Liguido (°C)

40
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A tabela V1.24 mostra a influéncia da varia¢8o da temperatura da corrente de
alimentagdo liquida no resultado obtido para a temperatura das correntes de saida
liquida ¢ vapor. A figura VI.15 mostra os resultados na forma grafica. Conforme
pode-se observar, um aumento na temperatura da corrente de alimentagdo liquida

produz um aumento significativo na temperatura das correntes liquida e vapor.

Tabela V1.24 - Influéncia da temperatura da alimentacdo liquida nas temperaturas
das correntes de saida

Temperatura na saida da coluna °C

Temperatura Fase ! Fase
do Liquido °C Liquida Vapor

10 15.082 13.805

20 22,637 22.803

30 ' 30.381 31.941

40 38.266 41.401

|
50.00 —

4000 —

30.00 —

Temperatura °C

2000 —

—J— FaseVepor
—4— Fose Ligida

10.00 : i | t T |

10 a0 40

20
Temperatura do Liquido (°C)

Figura VI1.15 - Temperatura das correntes de saida x Temperatura do Liquido
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VL.2.4 INFLUENCIA DA VARIACAO DO FLUXO MOLAR DA FASE
LiQUIDA

A tabela V1.25 mostra a influéncia da variagdo do fluxo molar da corrente de
alimentag#o liquida no resultado obtido para a composi¢ido dos componentes na fase
vapor. A figura VI.16 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se
observar, um aumento no fluxo molar do liquido produz uma fase vapor mais rica

em metano.

Tabela VI.25 - Influéncia do fluxo molar da alimentag#o liquida na composicao da

saida vapor
Fragéo molar do componente
Fluxo do Metano Etano Propano |n-Dodecano
Liquido (kmol/h}
1000 I 0336 0.334 0.329 0.001
10000 | 0362 0.343 0.294 0.001
20000 {039 0.355 0.248 0.001
50000 ]I 0.553 0.407 0.040 0.000
]
0.60 —
0.40 —
B
i
£
.20
- Moo
-9 Bmo
~—§— Prepano
I —&— nDedecanc
000 —4 ) * 4
1000 10000 20000 50000

Fluxo do Liguido (kmobi)

Figura V1.16 - Fragio molar do componente na saida vapor x Fluxo do Liquido
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A tabela V1.26 mostra a influéncia da varia¢io do fluxo molar da corrente de
alimentagdo liquida no resultado obtido para a composi¢éio dos componentes na fase
liquida. A figura V1.17 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se
observar, um aumento no fluxo molar do liquido produz uma pequena diminuigéo

na fragdo molar do propano na fase liquida.

Tabela V1.26 - Influéncia do fluxo molar da alimentagéo liquida na composigdo da

saida liquida

\ ____ FragHo molar do componente

|
L L
' Flxodo | Metano Etano Propano | n-Dodecano
Liquido (kmol/h),
[ 1000 0.002 0.018 0.063 0917
: 10000 0.002 0.017 0.059 0.922
20000 ' 0.002 0.017 0.059 0.922
50000 ‘ 0.002 0.018 0.057 0.923
100 -
& A A A
0.0 —
- 060 — f--  Metanc
o) —— Eano
E i —4— FPropano
.8- —i— n-Dodecenc
&
L 040 —
0.20 —
o—o . *
oo :
1000 10000 20000 50000
Fluxe do Liquido (kmolh)

Figura VL.17 - Fragdo molar do componente na saida liquida x Fluxo do Liquido
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A tabela VI.27 mostra a influéncia da variagio do fluxo molar da corrente de
alimentag¢do liquida no resultado obtido para a temperatura das correntes de saida
liquida e vapor. A figura VI.18 mostra os resultados na forma grafica. Conforme
pode-se observar, um aumento na temperatura da corrente de alimentagdo liquida
produz um aumento na temperatura da corrente liquida ¢ uma diminuigio da

temperatura da fase vapor.

Tabela V1.27 - Influéncia do fluxo molar da alimentagéo liquida nas temperaturas
das correntes de saida

Temperatura na saida da coluna °C
Fluxo do Fase Fase
Liquido (kmol/h) Liquida Vapor
! 1000 19.920 22.089
10000 22.637 22.803
20000 _i 22.864 22.450
30000 ' 22 948 20.778
2300 —
2200 —
o ]
g
?, 21.00
3
= - —J— FaseVapor
—4)— FassLigida
20.00 —
19.00 I T ] i
10800 16000 20000 50000
Fiuxo do Liquido (kmolh)

Figura V1.18 - Temperatura das correntes de saida x Fluxo do Liquido
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V1.2.5 INFLUENCIA DO PESO MOLECULAR DO SOLVENTE

A tabela VI.28 mostra a influéncia da variagio do peso molecular do solvente
no resultado obtido para a composi¢do dos componenies na fase vapor. A figura
VL.19 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um
aumento no peso molecuiar do liquido utilizado como solvente produz uma fase

vapor mais rica em metano.

Tabela VI.28 - Influéncia do peso molecular do solvente na composigio da saida

vapor
Frac&o molar do componente
Solvente Metano Etano ~ Propano  n-Dodecano
. utilizado ;
li QOctano 0.350 0.336 0.297 0.017
' Nonano 0.356 0340 0299 0.005
Decano 0.358 0.342 [ 0.298 0.002
dodecano 0.362 0.343 ‘ 0.294 0.001
0.46 —|
i — —a
B e °
0.30 — .__——’—*0_‘%_’
:g ]
£
o 0.20 —
]
b
—l— Metro
010 —— Emo
—— Progne
N —ak— n-Dodecans
o e — $

Figura V1.19 - Fragido molar do componente na saida vapor x Peso Molecular do

Solvente
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A tabela V1.29 mostra a influéncia da variagdo do peso molecular do solvente
no resultado obtido para a composi¢do dos componentes na fase liquida. A figura
V1.20 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um

aumento no peso molecular do liguido produz um pequeno aumento na fragdio molar

do propano na fase liquida.

Tabela VI1.29 - Influéncia do peso molecular do solvente na composi¢do da saida

liquida
Fragfio molar do componente B ;
Solvente Metano ;| Etano Propano | n-Dodecano |
utilizado
Octano 0.001 0.014 0.050 0.935
Nonano 0.001 0.015 0.051 0.933
Decano 0.002 0.016 0.054 0.928
Dodecano 0.002 0.017 0.059 0.922
1.00 —
| I ¥ F 3 &
080 —
E 0.80 —
g v
1
©
w040 —
7 M Vet
—@— Eeo
0.20 — —4— Fropano
—&— n-Dodecanc
—4
o ‘::‘j—i :
Ortanc HNovano Dacano Dedacone

Figura V1.20 - Fragfo molar do componente na saida liquida x Peso Molecular do

Solvente
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A tabela VI.30 mostra a influéncia da variagdo do peso molecular do solvente
no resultado obtido para a temperatura das correntes de saida liquida e vapor. A
figura V1.21 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um
aumento no peso molecular do liqudo produz um aumento na temperatura da

corrente liquida e uma diminui¢fo da temperatura da fase vapor.

Tabela V1.30 - Influéncia do peso molecular do solvente nas temperaturas das
correntes de saida

Temperatura na saida da coluna °C|
Solvente Fase Fase
utilizado Liquida Vapor
Octano | 20.248 23.257
~ Nonano T 21.964 23.071
| Decano | 22257 22.636
| Dodecano ‘ 22.637 22.803
24.08 —
23.00 —

Temperatura °C
R
2
|

—-- Fee \epor
21.00 — —4— Fase Liida

Figura V1.21 - Temperatura das correntes de saida x Peso Molecular do Solvente
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Pelos resultados mostrados anteriormente pode-se afirmar que:

- 0 aumento no numero de estagios da coluna ndo produz alteragdes nas
composi¢des € nas temperaturas das correntes de saida liquida ¢ vapor. Isto ocorre
porque, na pressdo de 1 atmosfera, o sistema estudado (metano-propano-butano-
dodecano) atinge o equilibrio rapidamente, ndo permitindo uma maior transferéncia
de massa entre as fases. Por exemplo, a corrente de alimentagdo vapor entra com
uma fragio molar de metano igual a 0.333 e sai da coluna com uma fragdo molar

igual a 0.362.

- 0 aumento da pressdo da coluna aumenta a fragdo molar do componente
mais leve (metano) na corrente de saida vapor ¢ aumenta a fragio molar do
componente mais pesado (propano) na correnie de saida liquida. A pressdo influi
diretamente na constante de equilibrio termodindmico (equagdo 21). A compressdo
dos componentes mais pesados (etano e propano) aumenta a absor¢do dos mesmos
na fase liquida, condensando-os ¢ deixando a fase vapor mais rica no componente
mais leve (metano). Esta condensagfo transfere calor da fase vapor para a fase
liquida, explicando assim a diminui¢do da temperatura da corrente de saida vapor e

o aumento da temperatura da corrente de saida liquida.

- o0 aumento daz temperatura da corrente liquida produz uma pequena
diminmgdo do componente mais leve (metano) na corrente de saida vapor e do
componente mais pesado (propano) na corrente de saida liquida. Esta pequena
dimmuigdo ¢ resultado das alteragdes ocorridas na equagio da constante de
equilibrio termodindmico (equagdo 21), principalmente no que diz respeito a
pressdo de vapor dos componentes. O aumento das temperaturas das correntes de
saida liquida e vapor ja era esperado, devido a maior quantidade de calor
introduzida na coluna, ao aumentar-se a temperatura da corrente de alimentacdo

liquida.
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- o aumento do fluxo molar da corrente liquida permite uma maior
transferéncia de massa entre as fases liqmda e vapor no iaterior da coluna,
aumentando a fragdo molar do componente mais leve (metano) na corrente de saida
liquida. O componente mais pesado (propano) apesar de ter sua fracdo molar
dminuida {que ¢ uma medida relativa) tém seu fluxo molar (que ¢ uma medida
absoluta) aumentado, na corrente de saida liquida. A tabela VI.31, repete os valores
contidos na tabela VI.26, acrescentando os fluxos molares. O aumento da
temperatura da corrente de saida liquida e a diminuigio da temperatura da corrente
de saida vapor é explicada pelos mesmos fendmenos anteriormente descritos para o

aumento da pressdo da coluna.

Tabela VI.31 - Influéncia do fluxe molar da alimentacéo liquida na composicdo da

saida liquida

Fragiio molar (ou fluxo molar) do componente

Fluxo do Metano ~_ Etano | Propano | n-Dodecano
Liquido (kmol/h)|fracao | fluxo |fragio| fluxo |fragio| fluxo !fracio| fluxo
1000 0.002 1.941|0.018| 19.956| 0.063 68.639i 0.917 908.825

16000 0.002| 19.027/0.017| 188.975| 0.059 | 638.11310.922 | 9998.837
20000 0.002| 37.990|0.017| 376.243| 0.059: 1268.536! 0.922 | 19998.972

50000 0.002| 95.619|0.018 | 950.873| 0.057 ; 3095.87350.923 499990 365
| i

! i J

- 0 aumento do peso molecular do solvente produz um pegueno aumento na
fragdo molar do componente mais leve (metano) na corrente de saida vapor e na
fragdo molar do componente mais pesado (propano) na corrente de saida liquida.
Isto ocorre porque com o aumento do peso molecular, a volatilidade diminui ¢ a

tendéncia é um aumento do componente na fase liquida.

Portanto, as condi¢gBes que permitem uma otimizagdo do processo de
absorgdo, para o sistema estudado, sdo:

- aumento da pressdo da coluna;

- diminui¢io da temperatura da corrente de alimentagao liquida;

- aumento do fluxo molar da corrente de alimentagio liquida;
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- aumento do peso molecular do solvente.

V1.2.6 UTILIZACAO DA EQUACAO CUBICA DE PENG-ROBINSON
USANDO O SIMULADOR ASPEN

Paralelamente ao desenvolvimento deste trabalho, e como contribui¢io a ele,
foi feita a simulacfio para cada um dos seis casos mencionados anteriormente (itens
VI.1.1 a VL1.6) utilizando a equagio de estado ctbica de Peng-Robinson, a qual
representa bem o comportamento de misturas de hidrocarbonetos. O objetivo foi
comparar os perfis de temperatura para cada um dos casos em relagdo ao

procedimento gama-fi utilizado neste trabatho.

A conclusdo obtida € que, embora os perfis sejam qualitativamente idénticos,
quantitativamente os resultados diferem um pouco. Para 0s casos que contém
varia¢do dos componentes mais pesados, o0 maximo de temperatura ndo coincidiu.
Em um dos casos, o maximo de temperatura deu maior com a equagdo de Peng-

Robinson e nos outros dois, deu maior com o procedimento gama-fi.
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VL3 SIMULACAO DA ABSORCAO DE UMA CORRENTE GASOSA
PROVENIENTE DE UM INCINERADOR

Uma corrente gasosa proveniente de um incinerador de residuos perigosos
(Theodore e Reynolds, 1987) deve passar por um equipamento de controle de
poluigdo, antes do langamento da mesma na atmosfera. De acordo com a NB 1265 -
Incineragdo de Restudos Solidos Perigosos - Padrdes de Desempenho (ABNT,
1989) o padrio de emissio para HCI prevé um fluxo maximo de 1.8 kg/h ou 99 %

de redugéo para residuos com teor de Cl superiora 0.5 % .

E utilizada uma coluna de absor¢io de pratos para promover o controle
anteriormente descrito. Para tanto ¢ feita a simulagio da mesma utilizando o
programa ABSIM. O solvente utilizado ¢ a 4gua. As condi¢Bes da ahimentagio

vapor encontram-se na tabela V1.32.

Tabela V1.32 - Condig¢des da alimentagio vapor

COMPONENTE Fluxo de entrada
kmol/hora Kg/hora |fragc&o molar
Agua 2234.5 40198.49| 0.5172
Diéxido de Carbono 123.6 5453.63 0.0287
Nitrogénio 1730.7 48436.77| 0.4006
Oxigénio 2284 7309.76 0.0529
Acido Cloridrico 2.4 87.54| 0.0006

Para atingir o preconizado pela norma anteriormente descrita, a corrente de
saida vapor devera ter um fluxo molar em HCl, no maximo, de 0.049 kmol’h

(equivalente a 1.8 kg/h).

Novamente, serdo variados alguns pardmetros (nimero de estagios, pressdo da

coluna, temperatura ¢ fluxo molar do liquido na alimentagio) para verificacdo da
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melhor condig¢do em que a coluna alcanga os seus objetivos. A tabela V1.33 mostra a

faixa de varia¢do dos parimetros selecionados.

Tabela V1.33 - Pardmetros variados para as simula¢des

Numero de Estagios 2a20

Pressdo da Coluna 1a20atm

Temperatura do  Liquido na| 10a40°C
Alimentag&o
Fluxo do Liquido na Alimentagio 1.000 a 100.000 kmol/hora

VL.3.1 INFLUENCIA DA VARIACAO DO NUMERO DE ESTAGIOS

A tabela VI.34 mostra a influéncia da variagdo do nfimero de estigios no
resultado obtido para a composigdo do HCI na fase vapor. A figura VI.22 mostra os
resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, com o aumento do niimero
de estagios da coluna, a corrente de saida vapor ndo alcanga o padrio de emissio

estabelecido.

Tabela VI.34 - Influéncia do nimero de estagios no fluxo molar de HCI na saida

vapor
Nimero de | Fluxo de HCl na corrente
Estagios de saida vapor
. kmol/h fragio molar
2 . 2347 0.001 |
5 2.351 0.001 !
10 2.353 0.001 '?
15 2.351 0.343
20 2.351 0.343
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Figura V1.22 - Fluxo molar de HCI na saida vapor x Nimero de Estagios

VI1.3.2 INFLUENCIA DA VARIACAO DA PRESSAQ

A tabela VL35 mostra a influéncia da variagio da pressio da coluna no
resultado obtido para a composi¢io do HCI na fase vapor. A figura V1.23 mostra os
resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um aumento da pressdo da
coluna, proximo de 20 atm, faz com que a saida vapor ultrapasse o padrio de

emissdo estabelecido.

Tabeta V1.35 - Influéncia da pressfo da coluna no fluxo molar de HCl na saida

vapor

§—Pressﬁo da | Fluxo de HCl na corrente

| coluna (atm) de saida vapor
| Kmol/h fracio molar
1 2.347 0.001
5 2.169 0,001
10 0.811 0.000
20 0.004 0.000
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Fluxo motar de HCE (kmolm)

Lirdte i xttmo de emissto: 0.04 lonoiih
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Figura V1.23 - Fluxo molar de HCI na saida vapor x Pressdo da Coluna

VI3.3 INFLUENCIA DA VARIACAO DA TEMPERATURA DA FASE
LIQUIDA

A tabela V1.36 mostra a influéncia da variagio da temperatura da corrente de
alimentagdo liquida no resuitado obtido para a composigio do HCI na fase vapor. A
figura V124 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar,
com o aumento da temperatura da corrente de alimentagdo liquida, a corrente de

saida vapor ndo alcanga o padrio de emissdo estabelecido.

Tabela V1.36 - Influéncia da temperatura da alimentagéo liquida no fluxo de HCl na saida

vapor

Temperatura do, Fluxo de HCI na corrente

Liquido (°C) de saida vapor
L kmol/h fragfio molar
10 2.350 0.001
20 2.351 0.001
30 2.352 0.001
40 2.353 0.001
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Figura V1.24 - Fluxo molar de HCl na saida vapor x Temperatura de altmentagéo do

liquido

VL3.4 INFLUENCIA DA VARIACAO DO FLUXO MOLAR DA FASE
LIQUIDA

A tabela V1.37 mostra a influéncia da vanagdo do fluxo molar da corrente de
alimentagio liquida no resultado obtido para a composigdo do HCI na fase vapor. A
figura VI.25 mostra os resultados na forma grafica. Conforme pode-se observar, um
aumento do fluxo molar da alimentagéo liquida, possivelmente fara com que a saida

vapor alcange 0 padro de emissio estabelecido.

Tabela VI.37 - Influéncia do fluxo molar da alimentagfo liquida no fluxo de HCl na

saida vapor
Fluxo do Fluxo de HCI na corrente
Liquido (kmol/h) de saida vapor
kmol/h | fragio molar
1000 2.395 0.001
q 10000 2.351 0.001
! 20000 2.262 0.001
f 50000 1.384 0.001
' 100000 0.149 (.001
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Pelos resultados mostrados anteriormente, pode-se afirmar que, o objetivo de
lancar 0 HCI1 na atmosfera com um fluxo nfo superior a 1.8 kg/h ou 0.049 kmol/h,
para atender ao padrio estabelecido na NB 1265, somente serd conseguido se a
coluna operar com uma combmagdo de alta pressio com alto fluxo molar de

alimentagéo do liquido.

A decisio entre uma ou outra condigio depende de consideragGes
econdmicas, pois, assim como a manutengdo de alta pressdo no interior da coluna
possui um custo de energia envolvido, o aumento do fluxo de liquido nao findo da
coluna pode exigir investimentos de grande monta, pois este liquido devera ser

tratado adequadamente, antes do langamento do mesmo em corpos d’agua.




CAPITULO VIII

CONCLUSOES E SUGESTOES

Os objetivos propostos para o trabalho foram atingidos. A modelagem e o
software desenvolvidos para a simulagdo de uma coluna de absor¢do de pratos,
utilizando uma metodologia desenvolvida anteriormente para colunas de destilagdo,
apresentaram desempenho e robustez compativeis com o existente no simulador
comercial de processos ASPEN. Além disso, o efeito térmico demonstrado nestas
colunas, mesmo para sistemas considerados ideais, o qual ndo ¢ comumente
mencionado na literatura, foi importante para um melhor entendimento no balango
de energia de colunas de absor¢do de pratos. Explicando melhor: aumentos
significativos de temperatura foram observados ao longo da coluna. Se se observar
este perfil do ponto de vista de um simulador comercial, surgem as questdes, sobre
qual o termo no balango de energia que contribui para este aumento. Ao se fazer a
modelagem e utilizar o software desenvolvido, verifica-se que ndo ha termo
adicional no balango, mas que os termos de entalpia considerados como na
destilagdo ja incorporam as mudangas no perfil anormal de temperatura (anormal,

considerando-se sistema ideal).

O estudo da variagfio de alguns pardmetros foi feito como o objetivo de
otimizar 0 desempenho. Neste caso, foi verificado que, para o sistema estudado, a
coluna apresenta maior eficiéncia quando operada sob pressdo, com um mator fluxo
molar e uma menor temperatura da alimentagio liquida e com um solvente de maior
peso molecular. Apesar de a variagdo do numero de estigios da coluna ndo ter
apresentado influéncia no aumento da absorglo para o sistema estudado, esta

situacio njo deve ser extendida para outros sistemas.
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Para uma corrente gasosa proveniente de um incinerador de residuos
perigosos, a coluna de pratos mostrou-se um equipamento possivel de ser utilizado
para o confrole da poluicdo atmosférica, reduzindo o fluxo de HCIl langado na
atmosfera, de acordo com os padrdes da NB 1265. Este objetivo somente é
alcangado quando a coluna opera com uma combinagdo de alta pressdo com alto
fluxo molar da alimentagdo liquida. Este caso mostra a importincia do estudo da

simula¢do em sistemas em que ndo ha dados experimentais disponiveis.

O desenvolvimento de um software, para o célculo interativo, mostrou-se
uma importante ferramenta de trabalho, possibilitando uma otimizagdo e¢ um
aumento da produtividade na realizacdo das simulagtes. A visualizagio imediata
dos resultados na tela propicia uma rapidez na tomada de decisdes durante as

simulagoes.

Além disso, tem-se agora em mios a modelagem ¢ o software para dar o

inicio aos trabathos a serem comentados a seguir.

Fazendo parte de trabalhos futuros que poderfo ser realizados no Laboratorio
de Desenvolvimento de Processos de Separagio (LDPS) do DPQ/FEQ/UNICAMP,

tem-se como metas:

1) Introduzir a equagio de estado Peng-Robinson dentro de um procedimento
de calculo fi-fi. Ponto de partida: a modelagem desenvolvida neste trabalho e o

software ABSIM.

2) Considerar o processo de absorgdo com reagfo quimica. Ponto de partida:

idem ao item anterior.

3) Fazer a modelagem dindmica de colunas de absor¢io de pratos. Ponto de

partida: idem ao item anterior.




Capitulo VII - Conclusdes e Sugestdes 119

4) Aperfeigoar os cilculos dos coeficientes de atividade e de fugacidade para

representar os diversos tipos de sistemas. Ponto de partida: idem ao item anterior.
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SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSORCAC DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICAC@ES DE ENTRADA:
Componentes:
metano(l) etanc(2) propano(3) n-dodecano(4)
Pressado do Sistema = 1.0 atm
Numero de estéagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estégio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmecl/h) {fracdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPCR: Estagio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) {(fragdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000

Mcdelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Fase Vapor Ideal

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estéagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fracdo molar
1 3313.977 0.181 19.023 0.001
2 3143,080 0.172 189.921 0.009
3 2089.423 0.147 644 577 0.030
4 1.086 0.000 9998,914 0.461
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °c K
01 22.664 285.814
02 23.056 296.206
03 23.112 286.262
04 23.120 296.270
05 23.121 296.271
06 23.121 296,271
07 23.121 296.271
08 23.116 296,266
09 23.084 296.234

10 22.826 295.876




SIMULAGCAQ DE COLUNAS DE ABSORGCAO DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metano (1) etanco(2) n-~butano(3) n-dodecano (4)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estdgios = 10
ALIMENTAGCAO LIQUIDA: Estédgio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estadgic 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) {fracdo molar)

1 3333.0 0.332

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Fase Vapor Ideal

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fracdo molar
1 3313.739 0,139 19.261 0.001
2 3155.401 0.133 177.599 0.005
3 1459.38¢ 0.061 1874.614 0.052
4 1.327 0.000 9998.673 0.276
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 29.889 303.039
02 31.098 304.248
03 31.245 304.395
04 31.259 304.409
05 31.252 304.402
06 31.221 304.371
07 31.124 304.274
08 30.826 303.976
09 29,920 303.070

10 27.301 300.451




SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRAT(OS MULTICOMPONENTES

; ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

. Componentes:

metanc{l} etano(2) n-pentanc(3) n-dodecano {4)

Pressdo do Sistema = 1.0 atm

Numero de estagios 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estigio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdo molar)

1 .0 C.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 1¢000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagioco 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h} (fracdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000C

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
! Fase Vapor Ideal

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estigio 10 Estagic 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fragao molar kmol/h frag&o molar
1 3311.670 0.171 21,330 0.001
2 3158.372 0.163 174.628 0.004
3 L1295 0.000 3333.871 0.082
4 .651 0.000 9999.349 0.246
Perfil da Temperatura na Coluna
Estéagio °C K
01 41.650 314.800
02 38.860 312.010
03 32.244 305,394
04 26.357 299.507
05 22.820 295.970
06 21.308 294.458
07 20.776 293.926
08 20.606 293.756
09 20,552 293.702

10 20,517 293.667




SIMULACAO DE COLUNAS DE BRSORCAQO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metano (1) n-butano(2) n-pentano{3) n-dodecanoc (4)
Pressio do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdoc molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000

ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1

- Temperatura =20.0°C

Componente Fluxo (kmol/h) {(fracdc moclar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Fage Vapor Ideal

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estédgio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fracdo molar
1 3311.974 0,322 21.02¢6 0.001
2 1819.338 0.177 1513.662 0.051
3 12,320 0.001 3321.680 0.112
4 1.218 0.000 9998.782 0.337
Perfil da Temperatura na Coluna
Estégio °C K
01 46,708 315.858
02 47,906 321.050
03 46,1924 319.344
04 44,002 317.152
05 41.869 315.018%
0é 40.091 313.241
07 38.764 311.914
08 37.732 310.882
09 36.313 309.463

10 32.081 305.241




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSCRCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
etano (1) n-butanc(2) n-pentanc (3)
Pressdc do Sistema = 1.0 atm
Nimero de estagios = 10
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 -

n-dodecano (4)

Temperatura = 20,0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h} {(fracdoc molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10600.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxc (kmol/h) {(fracdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 0 0.000

Modelc de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Fase Vapor Ideal

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégio 10
Fluxo Vap.
Componente kmol/h fracdo molar
1 3167.468 0.212
2 1795.623 0.120
3 10,908 0.001
4 1.170 0,000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 46.573 319.723
02 47.849 320.999
03 16.089 319.239
04 43.850 317.000
05 41.711 314.8¢61
06 39.960 313.110
07 38.665 311.815
08 37.635 310,785
09 36,213 309.363
10 32.383 305,533

Estdgio 1
Fluxec Lig.

kmol/h fragédo molar
165.532 0.004
1537.377 0.034
3323.093 0.074
99988.,830 0.222




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSCORGCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

propano (1) n-butano{Z) n-pentano(3) n-dodecano(4)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm

Nimero de estéagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagioc 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 100060.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagico 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fragdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Fase Vapor Ideal

RESULTADOS DOS CALCULQS:

Estagio 10 Estéagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h fragdo molar
1 2833.915 0.203 499,085 0.011
2 1808.869 0.129 1524 .131 0.033
3 14.637 0.001 3319.363 0.072
4 1.378 0.000 9998.622 0.217
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °c K
01 477,265 320.415
02 48,934 322.084
03 47,423 320.573
04 45,381 318.531
05 43.361 316.511
06 41.632 314.782
07 40,284 313.434
08 39.203 312.353
09 38.017 311.1&67

10 35.911 309.061




SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

|
| ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

! Componentes:

metanc(l} etano(2) propanc(3) n-dodecano (4)
Pressac do Sistema = 1.0 atm

Numero de esté&gios = 10

; ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
! Componente Fluxe (Kmol/h) {fracéo molar)
| 1 .0 0.000
! 2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxc (kmol/h) (frac&do molar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelec de Coeficiente de Fugacidade:
Equac¢do Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fra¢do molar kmol/h fra¢do molar
1 3313.975 0.181 19.025 0.001
2 3144.045 0.172 188.955 0.009
3 2695.763 0.14%7 638.237 0.025
4 1.163 0.000 9998 .837 0.461
Perfil da Tenperatura na Coluna
Estagio °C K
01 22,637 295,787
02 23.028 256.178
03 23.084 296.234
04 23.092 256.242
05 23.093 296.243
06 23.093 296.243
07 23.092 296.242
08 23.088 296.238
09 23.057 296.207

10 22.804 295.954




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metanc{l) etanc(2) propano{3) n-dodecano (4}
Pressdo do Sistema = 1.0 atm

02 22.752 295.902

Numerc de estagios = 2
ALIMENTAGCAQ LIQUIDA: Estégio 2 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmel/h) {(fragdo molar)
1 .0 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo {(kmol/h) (fracdo molar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000
Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC
Modelo de Ccoceficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial
| RESULTADOS DOS CALCULOS:
: Estagio 2 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h frac&o molar kmol/h fracdo molar
1 3313.862 0.121 15.138 0.001
2 3142.701 0.114 190.299 0.006
3 2703.853 0.098 630.148 0.019
4 1.158 0.000 9998.842 0.308
Ferfil da Temperatura na Coluna
Estagio °c K
01 22.613 295.763




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAC DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

metano{l}) etano(2) propano(3) n-dodecano (4)
Pressdc do Sistema = 1.0 atm

Nimero de estidgios = 5

ALIMENTACAC LIQUIDA: Estédgio 5 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxe (Kmol/h) {fracdo molar)
1 .0 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 10000.0 1.000

ALIMENTACAQ VAPOR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C

Componente Fluxo {kmol/h) {(fragéoc molar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000
Modelo de Ceoeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC
Modelc de Coeficiente de PFugacidade:
Equagdo Virial
. RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estégio 5 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fracao molar kmol/h fracdo molar
1 3313.975 0.121 19,025 0.001
2 3144.041 0.114 188,959 0.006
3 2635.783 0.098 638.217 0.020
4 1.163 0.000 9998.837 0.307
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 22,637 295,787
02 23.027 296.177
03 23.079 296,229
04 23.056 296.206
05 22.804 295.954




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSCRCAC DE PRATOS MULTICCMPONENTES

. ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Compcnentes:

metano(l} etano{2) propanc(3) n-dodecano (4)
Fermergodgoesiggdms = 120 atm

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 15 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) {fracdo molar}

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.600
ALIMENTACAQ VAPCR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo {(kmol/h) {(fragdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelc de Coeficiente de Fugacidade:
Equagédo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 15 Estégio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.

Componente kmol/h fragdo molar ¥mol/h fragdo molar

1 3313.975 0.121 15.025 0.001

2 3144.045 0.114 188,955 0.006

3 2695.763 0.098 638,237 0.020

4 1.163 0.000 9998.837 0.307
Perfil da Temperatura na Ccluna
Estagio °C K

01 22.637 295,787

02 23.028 296.178

03 23.084 296,234

04 23.092 296.242

05 23.093 296.243

06 23.083 296.243

07 23.093 296.243

08 23.093 296.243

09 23.093 296.243

10 23.093 296.243

11 23.093 296.243

12 23.092 296.242

13 23.088 296,238




14
15

23.057
22.804

296.207
295.954




SIMULAGAO DE COLUNAS DE ABSORGAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:
metano (1) etanc{2) propano(3) n-dodecano (4)
Pressido do Sistema = 1 atm
Nuimero de estagiocs = 20
ALIMENTACAC LIQUIDA: Estdgic 20 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdc molar)

1 .0 . 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALTIMENTACAO VAPOR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fiuxo {kmol/h) (fracido molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.,0 0.333

4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégio 20 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.

Componente kmol/h frag8o molar kmol/h fragdo molar

1 3313.975 0.362. 19.025 0.002

2 3144.045 0.343 188.955 0.017

3 2695.763 0.294 638,237 0.059

4 1.163 0.000 9998.837 0.922
Perfil da Temperatura na Coluna
Estégio °C K

01 22.637 295,787

02 23.028 296.178

03 23.084 296.234

04 23.092 296.242

05 23.093 296.243

06 23.093 296.243

07 23.093 296.243

08 23.093 296,243

09 23.093 296.243

10 23.093 296.243

11 23.093 296.243

12 23.093 296,243

13 23.093 296.243




14
15
16
17
18
19
20

23.
23.
23.
23.
23.
23.
22.

093
093
093
092
088
057
804

296,
296,
296,
296.
296.
296,
295,

243
243
243
247
238
207
954




SIMULACAC DE COLUNAS DE ABSORCAC DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:
metano (1) etano({2) propano(3) n-dodecano (4)
Pressio do Sistema = 1 atm
Numeroc de estagios = 25
ALIMENTAGCAO LIQUIDA: Estagio 25 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar)
1 .0 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxe {kmol/h) {(fragdo molar)
1. 3333.0 0.333
2' 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000
Modeleo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC
Modelo de Ceoeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial :
RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estagio 25 Estigio 1
Fluxo Vap. Fluxeo Liqg.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fracdo molar
1 3313.975 0,362 19.025 0.002
2 3144 .,045 0.343 188.955 0.017
3 2695.763 0.294 638.237 0.059
4 1.163 0.000 9998.837 0.922
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01, 22.637 295,787
02 23.028 296.178
03 23.084 296.234
04 23.092 296.242
05 23.093 296.243
06 23,093 296.243
07 23,0083 296,243
08 23.093 296.243
0% 23.093 296.243
10 23.093 296.243
11 23.093 296.243
12 23.093 296.243

13 23.093 296.243




14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25

23.
23.
23.
23.
23.
23.
23.
23,
23.
.088

23

23.
22.

093
093
083
093
093
093
093
093
092

057
804

296.
296.
296.
296.
296,
296,
296,
296.
296.
296.
296,
295.

243
243
243
243
243
243
243
243
242
238
207
954




SIMULACAOQ DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICA@@ES DE ENTRADA:
Compcnentes:
metanc (1) etano{2) propanc{3) n-dodecano (4)
Pressdo do Sistema = 5.0 atm
Numeroc de estagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxco {Kmol/h) (fracdo melar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracdc molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelc de Ceoeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estégio 1
Fluxo Vap, Fluxo Ligqg.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h fracdo molar
1 3232.633 0.175 100.367 0.002
2 2427 .,972 0.131 305.028 0.022
3 500.239% 0.027 2833.761 0.068
4 .206 0.000 99989.79%4 0.241
Perfil da Temperatura na Coluna
Estégio °cC K
01 30.768 303.918
02 31.727 304.877
03 31.729 304.879
04 31.587 304,737
05 31.333 304.483
06 30.5802 304,052
07 30.19¢ 303.34¢
08 29,091 302.241
09 27.447 300.597

10 24.977 298.127




SIMULACAC DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

. ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

metano (1) etano(2) propanco(3) n-dodecano (4)

Pressdo do Sistema = 10.0 atm

Nimero de estégios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: EstaAgio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estigio 1 -~ Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracido molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estéagio 10 Estégic 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fragidc melar kmol/h fracado molar
1 3092.092 0.253 240,908 0.005
2 981.586 0.080 2351.414 0.049
3 141 0.000 3333.859 ¢.070
4 .064 0.000 9999,937 0.209
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 31.943 305,093
02 29.489 302.63%
03 26.965 300.115
04 25,575 298.725
05 24.925 298.075
06 24._613 297.763
07 24.393 297.543
08 24.080 297.230
09 23.445 286,585

10 22.198 295.348




SIMULAGAO DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metano (1) etano(2) propano {3} n-dodecano (4)
Presséo do Sistema = 20.0 atm
Numero de estégios = 10
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h} (fracdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALIMENTACAQ VAPOR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo {kmol/h) (fragdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estégio 1
Fluxo Vap. Fluxo Ligq.
Componente kmol/h fracido molar kmol/h fracdo molar
1 2553.546 0.333 779,454 0.015
2 .0b8 0.4a0a@ 3332.942 0.064
3 .goo 0.000 3334.000 0.064
4q .022 0.000 8899.,978 0.191
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 31.343 304.493
Q2 24.780 297,930
03 21.4086 294 556
04 20.360 253.510
05 20.042 293.1982
06 192.9240 293.090
Q7 19.907 293,057
08 19.896 293.046
09 19.892 2563.042

190 19.891 293.041




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAOQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICAC@ES DE ENTRADA:
Componentes:
metano (1) etano(2) propanc(3) n-dodecano (4)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estdgio 10 - Temperatura = 10.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) {fragdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 10000.0 1.000
ALIMENTACAQ VAPOR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

| .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULQS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fragcdo molar kmol/h fragdo molar
1 3312.806 0.123 20.194 0.001
2 3111.794 0.116 221.206 0.007
3 2546,011 0.095 787.989 0.024
4 .484 0.000 9999.516 0.302
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 15.083 288.233
02 14.417 287.567
03 14.325 287.475
04 14.312 287.462
05 14.311 287.4¢61
06 14.310 287.460
07 14.308 287.458
08 14.298 287.448
09 14.232 287.382

10 13.806 286,906




SIMULAGAQ DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

metano{l) etano(2) propano(3)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10
ALIMENTECAQ LIQUIDA: Estagio 10 -

n-dodecano {4}

Temperatura = 30.0 °C

Componente Fluxo {(Kmol/h) {(fracdoc molar}
1 .0 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 10000.0C 1.000

ALIMENTACAO VAPOR: Estédgio 1 - Temperatura =20.0°C

Compenente Fluxo {kmol/h) (fracac molar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000
Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC
Modelo de Coeficiente de PFugacidade:
FEguagéao Virial
RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estédgio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo liqg.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fragdo molar
1 3315.047 0.119 17.953 0.001
2 3170.724 6.114 162.276 0.005
3 2812.061 0.101 521.939 0.016
4 2.616 0.000 9997.384 0.311
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 30.382 303.532
02 31.862 305.012
03 32.067 305.217
04 32.094 305.244
05 32.098 305.248
06 32.099 305.249
07 32.098 305.248
08 32.097 305.247
09 32.083 305.233

10 31.941 305.091




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATQOS MULTICOMPONENTES

. ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

: Compcnentes:

metano(l) etano(2) propanc{3) n-dodecanc({4)
Pressédo do Sistema = 1.0 atm

Numero de estégios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estidgio 10 - Temperatura = 40.0 °C
Componente Fluxoe (Kmol/h) (fracdc molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

il 106000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estéagio 1 - Temperatura =20,0°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Egquacdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estéagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fragdo molar
1 3316.022 0.117 16.978 0,001
2 3192.801 0.113 140.199 0.004
3 2903.241 0.103 430.759 0.014
4 5.623 0.000 9994 ,378 0.315
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 38.266 311.416
02 41,000 314.150
03 41,424 314.574
04 41,491 314.641
05 41,501 314.651
06 41.503 314.653
07 41.503 314.653
08 41,502 314.652
09 41.4%4 314.644

10 41.401 314.551




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

-ESPECIFICAC@ES DE ENTRADA:

Componentes:

metanc (1} etano (2} propanc(3) n-dodecano {4}
Pressidc do Sistema = 1.0 atm

Numero de estdgios = 10

ALIMENTACAC LIQUIDA: Estégio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar)
1 .0 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 1000.0 1.000

ALIMENTACAO VAPCR: Estédgio 1 - Temperatura =20.0°C

Componente Fluxo (kmol/h) {(fragdc molar)
1 3333.90 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000
Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC
Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacgédo Virial
RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estégio 10 Estidgio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragdoc molar kmol/h fragio molar
1 3331.0589 0.112 1.941 0.001
2 3313.04¢ 0.111 19.954 0.006
3 3265.347 0.110 68.653 0.021
4 1.175 0.000 998.825 0.3006
Perfil da Temperatura na Cocluna
Estégio °C K
01 19.920 293.070
02 19.962 293,112
03 20.022 293.172
04 20.106 293.256
05 20.224 293.374
06 20.392 293.542
07 20.629 283.779
08 20.9%964 2%94.114
09 21.440 294,580
10 22,089 295.239




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metano (1) etano{2) propano(3} n-dodecano{4)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10

ALTMENTAGCAO LIQUIDA: EstéAgio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fragdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 20000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =20,0°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fragdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000

Modelco de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagéao Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fracido molar kmol/h fracdo molar
1 3295,014 0.132 37.987 C.001
2 2956.796 0.118 376.204 0.006
3 2065.,218 0.083 1268.782 0.020
4 1.028 0.000 19998.972 0.307
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 22.865 296.015
02 23.07¢ 296.226
03 23.091 296.241
04 23,092 296.242
05 23,092 296.242
06 23,089 296.239
07 23.081 286.231
08 23.049 296.199
09 22,929 296.079

10 22.450 295.600




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAC DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes;
metanc (1) etano(2) propanc(3) n-dodecano (4}
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fragé&o molar)

1 .0 0.000

2 .0 ¢.000

3 .0 0.000

4 50000.0 1.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxoc (kmol/h) (fracdo molar)

1 3333.0 3.333

2 3333.0 ¢.333

3 3334.0 0.333

4 .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estdgio 10 Estégio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fragao molar
1 3237.390 G.184 95.610 0.001
2 2382.110 0.136 a50.891 0.006
3 237,492 0.014 3096.508 0.019
| .635 0.000 49999,365 0.308
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 22.948 296.098
02 22.962 296.112
03 22.858 296.008
04 22.707 295.857
05 22.503 295.653
06 22,242 295.392
07 21.929 295,079
08 21.580 294.730
09 21.208 294 .358

10 20.778 293.928




SIMULAGAC DE COLUNAS DE ABSORCAOQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

metano (1) etano(2) propanc(3) octano(4)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm

Numero de estagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar)
1 .0 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 10000.0 1.000

ALIMENTAGAO VAPOR: Estdgio 1 - Temperatura =20.0°C

Componente Fluxo (kmol/h) (fracdo molar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Ceoeficiente de Fugacidade:
Equacgdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégio 10 Estagic 1
Fluxoc Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fragdc melar kmocl/h fragac molar
1 3319.297 0.117 13.703 0.000
2 3184.943 0.112 148.057 0.005
3 2811.319 0.099 522.681 0.017
4 155.161 0.005 9844,839 0.312
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 20.248 293.398
02 22,395 295,545
03 23,117 296.267
04 23.368 296.518
05 23.45¢6 296.606
06 23.487 296,637
07 23.498 296.648
08 23.500 296,650
09 23.480 296.630

10 23.257 296,407




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAOC DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metano{l) etano(2) propano{3) nonano(4)
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10
ALIMENTACAC LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxc (Kmol/h) (fragdo molar)

1 .0 0.000

2 .0 0.000

3 .0 0,000

4 10000.0 1.000
ALTMENTACAO VAPOR: Estdgic 1 - Temperatura =20.0°C
Componente Fluxo (kmol/h) {(fragdo molar)

1 3333.0 0.333

2 3333.0 0.333

3 3334.0 0.333

4 0 0.000

Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC

Modelo de Ceoeficiente de Fugacidade:
Equagao Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estédgio 1
Fluxo Vap. Fluxo Ligq.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h fracdo molar
1 3317.931 0.119 15.069 0.000
2 3176.364 0.113 156.636 0.005
3 2791.296 0.100 542,704 0.017
4 45,749 0.002 9954 .251 0.311
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 21.964 295,114
02 23.015 296,165
03 23.255 296.405
04 23.310 296.460
05 23.323 296.473
06 23.326 296.47¢6
07 23.326 296.476
08 23.321 296.474
09 23.300 296.450

10 23.071 296.221




SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
metanc(l} etano(2) propano(3)
Pressdc do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10

decano (4}

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) {(fragdo molar)
1 .G 0.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 100006.0 1.000
ALIMENTACAC VAPOR: Estagio 1 =~ Temperatura =20.0°C
Compenente Fluxo (kmol/h) {(fracido moclar)
1 3333.0 0.333
2 3333.0 0.333
3 3334.0 0.333
4 .0 0.000
Modelo de Coeficiente de Atividade:
UNIQUAC C/ UNIFAC
Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial
RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fracido molar
1 3316.575 0.119 16.425 0.001
2 3165.330 0.114 167.670 0.005
3 2758.489 0.099 575.511 0.018
4 13.137 0.000 9986.863 0.310
Perfil da Temperatura na Coluna
Estéagio °C K
01 22.258 295.408
02 22.778 295.928
03 22.862 296,012
04 22.876 296.026
05 22.878 296.028
06 22.878 296.028
07 22.878 296,028
08 22.875 296.025
09 22.851 296,001
10 22.636 295,786




SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSCORCAQ DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICAC@ES DE ENTRADA:
Componentes:
agua{l) dioxido de carboneo(2) nitrogenioc(3) oxigenio{4) acido cloridricof
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estégio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar)

1 10000.0 1.000

2 .0 0,000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxc (kmol/h) (fracdc molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 ¢.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacgdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragcdo molar kmol/h fragdo molar
1 1003.675 0.109 11230.825 0.333
2 123.366 0.013 .235 0.000
3 1724.762 0.187 5.938 0.000
4 228.043 0.025 L7157 0.000
5 2.351 0.0060 .049 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 82.303 355.453
02 82,303 355.453
03 82.303 355.453
04 82.303 355.453
05 82.302 355.452
06 82.300 355,450
07 82.279 355.429
08 82.113 355.263
09 80.814 353.964

106 71.146 344.296




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSCORGCAC DE PRATOS MULTICCOMPONENTES

ESPECIFICAQ@ES DE ENTRADA:
Componentes:
agua (1) dioxido de carbono(2) nitrogenio(3) oxigenioc(4) acido cloridrico({
Pressdc do Sistema = 1.0 atm
Numero de estaglos = 2

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 2 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar)

1 10000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAC VAPCOR: Estagio 1 =~ Temperatura =82.5°C
Componente Fluxeo (kmol/h) (fracdo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.96 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

. RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagioc 2 Estagio 1
Fluxec Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fracaoc meolar kmol/h fragac molar
1 1032.358 0.332 11202.142 0.999
2 123,346 0.040 .254 0.000
3 1724.431 0.554 6.269 0.001
5 4 228.000 0.073 .800 0.000
5 2.347 0.001 .053 0.000
Perfil da Temperatuira na Coluna
Estagio °C K
01 81.059 354.20°9

02 71.589 344.739




SIMULACAC DE COLUNAS DE ABSORCAQO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

SPECIFICAGOES DE ENTRADA:

Componentes:

agua (1) dioxido de carbono(2) nitrogenio ({3} oxigenio(4) acido cloridrico{
Pressdoc do Sistema = 1.0 atm

Nimero de estagios = 5 :
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 5 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fragio molar)
1 10000.0 1.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 .0 0.000
5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estidgio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fragdo molar)
1 2234.5 0.517
2 123.6 0.029
3 1730.7 0.401
4 228.8 0.053
5 2.4 0.001
Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand
Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial
ASULTADOS DOS CALCULQOS:
Estagio 5 Estéglo 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fracdo molar
1 1003.737 0.163 11230.763 0.500
2 123.365 0.020 .235 0.000
3 1724.761 0.280 5.939 0.000
4 228.043 ¢.037 . 757 0.000
5 2.351 0.000 .049 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estégio °C K
01 82.300 355.450
02 82.279 355.429
03 82.113 355.263
04 80.814 353.964

05 71.147 344,297




SIMULAGCAQ DE COLUNAS DE ABSORCAC DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICAGOES DE ENTRADA:

Componentes:

agua{l) dioxido de carbono{2) nitrogenio(3) oxigenio(4) acido cloridrico({
Pressdc do Sistema = 1.0 atm

Numero de estagios = 15

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estédgio 15 ~ Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmocl/h) {(fragcdo molar)

1 10000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagioc 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracac molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modeloc de Coeficiente de Fugacidade:
kEquacgao Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégio 15 Estéagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Ligq.
Componente kmel/h fragdo molar kmol/h fragdo molar
1 1003.675 0.326 11230.825 0.999
2 123.366 0.040 .235 0.000
3 1724.762 0,560 5.938 0.001
4 228.043 0.074 . 757 0.000
5 2.351 0.001 .049 0.000
Perfil da Temperatura na Ccluna
Estagio °C K
01 82.303 355.453
02 82.303 355.4503
03 82.303 355.453
04 82.303 355.453
05 82,303 355.453
06 82.303 355.453
07 82.303 355.453
08 82.303 355,453
08 82,303 355,453

10 82.302 355.452
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SIMULAGCAO DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

agua(l) dioxido de

carbono (2} nitrogenio{3) ox

igenio (4}

acido cloridrico(

Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estdgios = 20
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 20 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmocl/h) {(fragdo molar)
1 10000.0 1.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 .0 0.000
5 .0 0.000
ALIMENTACAC VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracdo molar)
1 2234.,5 0.517
2 123.6 0.029
3 1730.7 0.401
4 228.8 0.053
5 2.4 0.001
Modelo de Ceoeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand
Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial
RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estagio 20 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fragiao molar
' 1 1003.675 0.163 11230.825 0.500
2 123.366 0.0290 235 0.000
3 1724.762 0.280 5,938 0.000
4 228.043 0.037 . 757 0.000
5 2.351 0,000 .049 0.000
Perfil da Temperatura na Cocluna
Estagio “c K
01 82.303 355,453
02 82.303 355.453
03 82.303 355,453
04 82.303 355,453
a5 82.303 355.453
06 82.303 355,453
07 82.303 355,453
08 82.303 355,453
09 82.303 355.453
10 82.303 355,453
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SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSCRCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
agua(l) dioxido de carbono(2) nitrogenio(3) oxigenio(4) acido cloridrico(
Pressdo do Sistema = 5.0 atm
Numero de estéagios = 10
ALIMENTACAQ LIQUIDA: Estagioc 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) {(fragéo molar)

1 100006.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.C00
ALIMENTACAO VAPCR: Estédgio 1 -~ Temperatura =82,5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fragédo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacgdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estédgio 10 Estégio 1
Fluxo Vap. Fluxo Ligqg.
Componente kmol/h fracdo molar knol/h fracdo molar
1 9.697 0.002 12224.803 0.498
2 122.914 0.030 .686 0.000
3 1696.435 0,413 34.265 0.001
1 224.608 0.055 4,192 0,000
5 2.169 0.001 .231 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 119.881 383.031
02 91,561 364,711
03 41.761 314,911
04 22,031 295.181
05 20.307 293.457
06 20.209 293.359
07 20,202 293.352
083 20.200 293 .350
09 20.195 293.345

10 20.179 293.329




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICCOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componeantes;

agua(l) dioxido de

carbono (2)

nitrogenio(3) oxigenio(4)

acido cleoridricof

Pressdo do Sistema = 10.0 atm
Numero de estagios = 10
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) {(fragcdc molar)
1 10000.0 1.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 .0 0.000
5 .0 0.000
ALIMENTACAQ VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracdo molar)
1 2234.5 0.517
2 123.06 0.029
3 1730.7 0.401
4 228.8 0.053
5 2.4 0,001
Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand
Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial
RESULTADOS DOS CALCULOS:
EstAdgio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fragdo molar
1 4,853 0.001 12229.647 0.496
2 121.631 0.031 1.969 0.000
3 1638.,992 0.413 91.708 0.004
4 217.495 0,055 11.305 0.000
5 .811 0.000 1.589 0.000
Perfil da Temperatura na Cocluna
Estéagio °C K
01 119.024 392.174
02 50.712 323.862
03 22,348 295,498
04 20.502 293.652
05 20.413 293.563
06 20.395 293.545
07 20.380 293,530
08 20.366 293.516
02 20.347 293,497
10 20.305 293.455




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABRSORCAO DE PRATQOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
agua (l) dioxido de carbono{2) nitrogenio(3) oxlgenio{4} acido cloridricof
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10
BLIMENTACAO LIQUIDA: Estédgio 10 - Temperatura = 10.0 °C

Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar}

1 10000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fragdo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Mcdelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxoc Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fragdo molar kmol/h fragido molar
1 814.273 0.141 11420.227 0.500
2 123.362 0.021 .239 0.000
3 1724.662 0.298 6.038 0.000
4 228.030 0,039 . 170 0.000
5 2.350 0.000 . 050 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °cC K
01 82.303 355,453
02 82.303 355,453
03 82.303 355.453
04 82.302 355.452
05 82.302 355.452
06 82.298 355.4438
07 82.262 355.419
08 82.042 355,192
0% 80.298 353,448

10 67.799 340.949




SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRAT0OS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
agua (1) dioxido de carbono(2) nitrogenio(3) oxigenio{4) acido cloridricol
Pressdo do Sistema = 20.0 atm
Numero de estagios = 10

ALIMENTACAO LIQUIDA: Estéagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxeo (Kmol/h) {(fracdo molar)

1 10000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo {(kmol/h) (fracdo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029%

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Cceficiente de Fugacidade:
Equacaoc Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagic 1
Fluxo Vap. Fluxo Liq.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h fragio molar
1 2.470 0.001 12232.030 0.490
2 118.030 0.032 5,570 0.000
3 1525.226 0.413 205.475 0.008
4 202.819 0.055 25.981 0,001
5 .004 0.000 2.396 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 117.064 390.214
02 34.986 308.136
G3 21.246 294,386
04 20,735 293,885
05 20.710 293.860
06 20,704 293.854
07 20,6906 293.84¢6
08 20.681 293.831
09 20.639 293.789

10 20,524 293.674




SIMULACAC DE COLUNAS DE ABSORCAO DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
agua{l) dioxido de carbono({2) nitrogenic(3) oxigenio(4) acido cloridrico(
Pressdc do Sistema = 1.0 atm
Numero de estaglos = 10
ALIMENTACAC LIQUIDA: Estéagio 10 - Temperatura = 30.0 °C

Componente Fluxo (Kmocl/h) (fracdo molar)

1 10000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPQOR: Estégio 1 - Temperatura =82.5°C
Compcnente Fluxo (kmol/h) {fracdo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Ceoeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h frag&o molar
1 1195.150 0.183 11039.350 0.500
2 123.370 0.019 .231 0.000
3 1724.863 0.263 5.837 0.000
4 228.056 0.035 .744 0.000
5 2.352 0.000 .048 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °c K
01 82.303 355,453
02 82.303 355,453
03 82.303 355.453
04 82.303 355.453
05 82.302 355.452
06 82.300 355.450
07 82.285 355.435
08 82.165 355_.315
09 81.206 354.356

10 73.825 346.975




SIMULACAC DE COLUNAS DE ABSORCAQ DE PRATOS MULTICOMPCNENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:

Componentes:

agua(l) dioxido de

carbono (2)

nitrogenio {3)

oxigenio (4)

acido cloridrico({

Pressédc do Sistema = 1.0 atm
Nimero de estagics = 10
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 40.0 °C
Componente Fluxe {(Kmol/h) (fracdo molar)
1 10000.0 1.000
2 .0 ¢.000
3 . 0 0.000
4 .0 0.000
5 .0 0.000
ALIMENTACAQ VAPOR: Estédgio 1 -~ Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracao molar)
1 2234.5 0.517
2 123.6 0.029
3 1730.7 0.401
4 228.8 0.053
5 2.4 0.001
Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand
Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacédo Virial
RESULTADOS DOS CALCULOS:
Estagio 10 Estlgio 1
Fluxo Vap. Fluxo Ligqg.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h fracéo molar
1 1388.802 0.200 10845.699 0.500
2 123,374 0.018 L2277 0,000
3 1724.966 0.249 5.735 0.000
4 228.069 0.033 .731 0.000
5 2.353 0.000 . 047 G.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 82.303 355.453
02 82.303 355.453
03 82.303 355.453
04 82.303 355.453
05 82.302 355.452
06 82.301 355.451
07 82.291 355.441
08 82.206 355.356
0g 81.515 354,665
10 76.033 349,183




SIMULACAO DE COLUNAS DE ABSCRCAO DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
agua(l) dioxido de carbono{2) nitrogenio(3) oxigenio{4) acido cloridrico(
Pressdc do Sistema = 1.0 atm
Numero de estagios = 10

ALIMENTACAC LIQUIDA: Estdgio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxe (Kmol/h) (fracdc molar)

1 20000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAO VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h} (fracédo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.02¢9

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Lig.
Componente kmol/h fragao molar kmol/h fragdo molar
1 48,706 0.012 22185,794 0.500
2 122.934 0.029 .666 0.000
3 1715.804 0.405 14.896 0.000
4 226.887 0,054 1.913 0.000
5 2.262 0.001 .138 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estagio °C K
01 76.267 349,417
02 57.156 330.306
03 31.353 304.503
04 21.582 294.732
05 20,216 293.366
06 20.075 293.225
07 20.061 293.211
08 20.060 2983.210
09 20.059 293.209

10 20.058 293.208




SIMULACAC DE COLUNAS DE ABSORGAQ DE PRATOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICAC@ES DE ENTRADA;
Componentes:
agua{l) dioxido de carbono(2) nitrogenio(3) oxigenio{4) acido cloridrico(
Pressdao do Sistema = 1.0 atm
Numero de estégios = 10

ALIMENTACAOQ LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h) (fracdo molar)

1 1000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .0 0.000

5 .0 0.000
ALTIMENTAGAQ VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fragdo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Ceoeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equagdo Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estégic 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fragdac molar kmol/h fragaoc molar
1 2111.900 0.252 1122.600 0.500
2 123.577 0.015 .023 0.000
3 1730.106 0.206 .594 0.000
4 228.724 0.027 .076 0.000
5 2.395 0.000 .005 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estégio °C K
01 82.303 355.453
02 82.303 355,453
03 82.303 355,453
04 82.303 355.453
05 82.303 355.453
06 82.303 355,453
07 82.303 355,453
08 82.302 355.452
09 82.294 355,444

10 81.615 354,765




SIMULACAQ DE COLUNAS DE ABSORCAOC DE PRATQOS MULTICOMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:
agua(l) dioxido de carbono(2) nitrogenio(3) oxigenic(4) acido cloridrico(
Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Numero de estlgios = 10

ALIMENTAGCAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C
Componente Fluxo (Kmol/h} (fragdao molar)

1 50000.0 1.000

2 .0 0.000

3 .0 0.000

4 .G 0.000

5 .0 0.000
ALIMENTACAQ VAPOR: Estagio 1 -~ Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo (kmol/h) (fracdo molar)

1 2234.5 0.517

2 123.6 0.029

3 1730.7 0.401

4 228.8 0.053

5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equag¢do Virial

RESULTADOS DOS CALCULOS:

Estagio 10 Estagio 1
Fluxo Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fracdo molar kmol/h fracdo molar
1 47,254 0.012 52187.246 0.499
2 117.513 0.029 6.088 0.000
3 1667.278 0.406 63.422 0.001
4 220.280 0.054 8.520 0.000
5 1.384 0.000 1.016 0.000
Perfil da Temperatura na Coluna
Estéagio °C K
01 44.418 317.568
02 22.017 285.167
03 20,142 293.292
04 20.064 293.214
05 20.061 293.211
06 20.060 293.210
07 20.060 293.210
08 20.060 293.210
09 20.059 293.209

10 20.05¢6 293,206




SIMULAGAO DE COLUNAS DE ABSORGAQ DE PRATOS MULTICCMPONENTES

ESPECIFICACOES DE ENTRADA:
Componentes:

agua{l) dioxidc de carbeno({2) nitrogenic(3) oxigenic(4) acido clofidrico(

Pressdo do Sistema = 1.0 atm
Nimero de estagios = 10 '
ALIMENTACAO LIQUIDA: Estagio 10 - Temperatura = 20.0 °C

Componente Fluxe (Kmol/h) (fracdoc molar}
1 : 100000.0 1.000
2 .0 0.000
3 .0 0.000
4 .0 0.000
. 5 .0 0.000
ALIMENTAGCAC VAPOR: Estagio 1 - Temperatura =82.5°C
Componente Fluxo {(kmol/h) {(fracdo molar)
1 2234.5 0.517
2 123.6 0.029
3 1730.7 0.401
4 228.8 0.053
5 2.4 0.001

Modelo de Coeficiente de Atividade:
Scatchard & Hildebrand

Modelo de Coeficiente de Fugacidade:
Equacdo Virial

RESULTADOS DOS CAILCULOS:

Estagio 10 _ Estagio 1
Fluxec Vap. Fluxo Liqg.
Componente kmol/h fracdo molar kmocl/h fracdo molar
1 44,860 0.023 10218%.640 0.9268
2 104,987 0.054 18.613 0.000
3 1590.555 0.816 140.145 0.001
4 209.613 0.107 19.187 0.000
5 .149 0.000 2.252 0.000
Perfil da Temperatura na Ccluna
Estéagio °C K
01 32.572 305.722
02 20.411 293.561
03 20.066 293.216
04 20.059 293.209
05 20.058 293.208
06 20.058 293,208
07 20.057 293.207
08 20.057 293.207
09 20.056 293,206

10 20,052 293.202
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ABSTRACT

The objectives of this work are the modeling and the simulation of a plate,
multicomponent absorption column, considering the main phenomena taking place
1 the process and the rigorous thermodynamic of phase equilibria.

The problem is considered in the steady-state and adiabatically. A method
mitially developed for distillation columns is now applied for absorption columns.
The solution of the non linear system of equations is carried out by the Newton-
Raphson Method.

A software made by four programs is developed in such way to allow an
interactive simulation, where the necessary parameter alteration for the calculations
1s made simultaneously and immediately. The interactive procedure allows suitable
choice of the operating conditions and, therefore, allows for optimized solutions.

The results of the simulations were near to the ones obtained by the
commercial simulator ASPEN, what was important for the model validation.
Operation under high pressure has larger efficiency, the same with low temperature
for solvent feed and solvent with higher molecular weight.

Finally, in this work, it was carried out a simulation of an absorption process
using water as the solvent from a gaseous stream of an incinerator of hazardous
waste. This is very important for waste minimization considerations, in particular, in
this case, related to the HC] emission.



