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RESUMO

Este trabalho tem como objetivo geral a busca de uma metodologia para
determinacio de eficiéncias nos processos de destilagdo, mediante estudo detalhado da
influéncia de parmetros fisicos, térmicos, de transporte e hidraulicos pertencentes aos
componentes, ds misturas ¢ de detalhes do equipamento de separac@o. Busca, por outro
lado, também, estudar a modelagem de nfo equilibrio e correlaciona-la com a
modelagem de equilibrio para melhor entendimento da defini¢do e mfluéncia do

conceito da eficiéncia,

Dentro deste contexto, procedeu-se com uma modificagdo no procedimento

convencional da correlagdo de O’Connell que determina a eficiéncia ao longo da coluna

de destilacdo. Como resultado, foram obtidos perfis de eficiéncia e de variaveis do
processo que contribuem para o entendimento dos fendmenos de transferéncia de calor e

massa.

Considerando-se as dificuldades encontradas em se estabelecer valores para a
eficiéncia de prato e componente, desenvolveu-se a modelagem de colunas de destilagéo
convencional e extrativa segundo o conceito de estigios de ndo equilibrio. Nesta
modelagem, s@o completamente eliminados os fatores de corre¢ido empiricos, como as
eficiéncias utilizadas nos estagios de equilibrio, uma vez que se consideram as
transferéncias simultdneas de massa e calor entre as fases liquida e vapor e também as

dimensdes do equipamento.

Levando-se em consideracdo a influéncia dos parfmetros de transferéncia
simultdnea de massa e calor, foram desenvolvidas correlagdes para a eficiéncia de
componente € de prato para colunas de destilagio convencional e extrativa. Foram
usados dados experimentais para convalidar a correlagfio desenvolvida para a destilagdo
extrativa (Barros & Wolf), a qual mostrou-se bastante precisa. Resultados a partir da
modelagem de ndo equilibrio foram usados para avaliar as correlagdes desenvolvidas
para o processo de destilagdio convencional (colunas simples e complexas) ¢ também

para o processo de destilagdo extrativa.
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Um vasto estudo foi feito para identificar o comportamento da efici€ncia na
coluna de destilacdo, mediante perturba¢fo na posi¢io de alimentagfio, especificacdo,
tipo do condensador, pardmetros térmicos de alimentagfio, fluxos nas saidas laterais,

fluxos de alimentagfo, composigdo de alimentacdo, tipo do sistema, etc.

Os resultados obtidos da modelagem de ndo equilibrio foram comparados com os
do modelo de equilibrio simulado com eficiéncia constante de 100%, 70%, 50% ¢ 40%,
com a correlagdo de O’Connell modificada e com a correlagio desenvolvida neste
trabalho (Barros & Wolf). Simula¢des também foram realizadas usando eficiéncias
diferentes para componentes diferentes visando verificar o desvio com relagfio aos dados

do modelo dos estagios de ndo equilibrio. Usou-se também a eficiéncia de componentes

da correlagdo desenvolvida.

Foi possivel observar que a eficiéncia nfio € constante ao longo da coluna e €
altamente dependente das especificagdes usadas referentes ao grau de liberdade da

coluna e das propriedades fisicas do sistema.

Dos resultados obtidos pode-se concluir que a modelagem de ndo equilibric
representa uma importante ferramenta para a avaliacdo da complexidade de colunas de
destilacdo reais. Por outro lado, com o desenvolvimento de novas correlagbes de
eficiéncia € possivel agora, fornecer valores mais realistas das eficiéncias de prato e

componentes para se trabalhar com a modelagem de equilibrio.

Convém salientar que a geragfo de perfis de eficiéncia, como realizado neste
trabalho ¢ inédito na literatura publicada. Além disso, sdo analisados diversos

pardmetros que influem nos valores da eficiéncia que até hoje ndo foram citados.



ABSTRACT

This work has as the general objective the search of a methodology for the
determination of efficiencies in the distillation processes, through detailed studies of the
influence of physical, thermal, transport and hydraulic parameters of the compounds and of
the mixtures and of the details of the separation equipments. It searches, on the other hand,
also, to study the modeling of nonequilibrium and to correlate it with the equilibrium

modeling for better understanding of the definition and influences of the efficiency concept.

In this context, a modification in the conventional procedure of the O’Connell
correlation was made, which determines the efficiency along the distillation column. As

result, profiles of efficiency and of process variables were obtained which have contributed

for the ilnderstandiﬁg of the mass and energy transfer parameters.

Considering the difficulties encountered in giving numerical values for plate and
component efficiencies, the modeling of conventional and extractive distillation process was
developed according to the concept of nonequilibrium stages. In this way, the empirical
correcting factors, as the efficiences used in the equilibrium stage model, are completely
eliminated, since in this case, the simultaneous mass and energy transfers between the liquid
and vapour phases are considered and, also, the dimensions of the equipment are taken into

account.

Taking into consideration the influence of simultaneous mass and energy transfer
parameters, correlations were developed for calculating component and mixture efficiencies
for conventional and extractive distillation columns (correlation of Barros & Wolf).
Experimental data were used for validation of the developed correlation for extractive
distillation, which has demonstrated good precision. Results from the nonequilibrium model
were used for evaluation of the developed correlations for the conventional (simple and

complex columns) and, also, for the extractive distillation process.
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A vast study was carried out for identifying the behavior of the efficiency in the
distillation column, through perturbations in the feed position, specifications, type of
condenser, feed thermal parameters, side stream flow rate, feed rate, feed composition, type

of the system, etc.

The obtained results of the nonequilibrium model were compared with the
equilibrium model simulated with constant efficiencies of 100%, 70%, 50% and 40%, with
the modified O’Connell correlation and with the correlation developed in this work (Barros
& Wolf). Simuiations also were carried out using different efficiencies for different
components, looking for verifying the deviations with relation to data of the nonequilibrium

model. The component efficiency from the developed correlation also was used.

It was possible to observe that the efficiency is not constant along the column and it is
highly dependent upon the specifications -used related to the degrees of freedom of the
column and of the physical properties of the system.

From the results, it can be concluded that the nonequilibrium modeling represents an
important tool for evaluation of the complexity of real distillation columns. On the other
hand, with the development of the new correlations of efficiency , it is possible, now, to give |
more realistic values of plate and component efficiencies for working with the equilibrium

stage model.

It is important to mention that the efficiency profiles outlined in this work is inedit in
the published literature. Furthermore, several parameters are evaluated which influence in

the efficiency values which up to now do not were mentioned.
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I INTRODUCAO E OBJETIVOS DO TRABALHO

A destilacio consiste na separagdo, mediante vaporizacio, de misturas liquidas de
substdncias volateis misciveis nos seus componentes individuais, ou em grupos de
componentes. A sua integragiio com outros processos € o amplo envolvimento com outros
equipamentos (trocadores de calor, condensadores, “flashes”, misturadores, separadores de
fases, operacbes de reciclo, etc) e a possibilidade de se trabalhar com altas quantidades
tornam o processo de separagio por destilagdo o mais preferido nas industrias quimicas e

petroquimicas.

A destilagio mdustrial €, essencialmente, uma série de unidades, nas quais ocorrem

transferéncia simultidnea de massa e de calor entre as fases liquida e vapor, mediante
condensagfio parcial, que produz o esgotamento do componente mais volatil na fase liquida e
vaporizagdo parcial, que conduz ao enﬁquecimento deste componente na fase vapor,
caracterizada pelo equilibrio termodindmico entre as fases. O equilibrio termodindmico € o
fator que impde o uso do conceito de eficiéncia de estagios necessério para relacionar a
qualidade de operagio dos estigios tedricos a reais. Sdo trés as fungdes da coluna de

destilagdo:
a) Obtenc¢do de componentes com elevado grau de pureza

b) Recuperagio de componente de alto valor agregado ou toxico € obtencio de

produtos como misturas, tipico de sistemas com muitos componentes
c¢) Cortes que caracterizam a separa¢fo de componentes chaves.

Todas elas acontecem com muita freqiiéncia nas industrias quimicas e petroquimicas
¢, atualmente, devido as restrigbes ambientais, consideragdes econdmicas ¢ disponibilidade

de alta tecnologia computacional € cada vez maior a preocupagdo com a modelagem rigorosa

destes processos e os efeitos em cada caso de aplicagdo.
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Portanto, nas operagdes por destilagdo, os fatores que proporcionam a eficiéncia ou o
grau de separagiio, por um lado, e os fatores que favorecem alta capacidade de fluxo, por
outro lado devem ser considerados. Altos valores da eficiéncia do estagio sdo obtidos
mediante elevados valores dos coeficientes de transferéncia de massa e calor, que por sua
vez sdo obtidos através de agitacfio ¢ misturas intensas que produzem grande perda de carga
por unidade longitudinal da trajetéria do fluxo. Os altos valores da eficiéncia podem ser
também obtidos mediante crescente tempo de contato entre as fases no aparelho de

separac¢do, 0 que proporciona grandes volumes do fluxo.

O conceito da eficiéncia da destilagdo foi introduzido devido ao elevado grau de

incerteza na especificagdo de um projeto de uma coluna de destilagdo quando da obtengéo de

numero de estagios reais a partir de estagios ideais; este pardmetro é regido pelos processos
de transferéncia de massa e de calor por estigios (Barros et alii, 1996) e, na sua avaliagéo,
diversas hipoteses sfo sugeridas, entre elas as que admitem a ocorréncia de misturas
completas de liquido e vapor na superficie do prato, composi¢do uniforme ao longo do prato

e o conceito de equilibrio entre as correntes que abandonam o prato (Brunello e Song, 1991).
As principais dificuldades encontradas no estudo da eficiéncia sdo:

1) Elevado numero de varidveis operacionais envolvidas e a sua complexa intera¢io (Smith,
1963; Van Winkle, 1967). Assim, os autores afirmam que os resultados
provenientes de um dado estudo aplicam-se para as condig¢bes especificas
estudadas e nfo podem ser estendidos de modo imediato e simples a outros

Casos.

2) Devido a complexidade do problema, ndo €, ainda, disponivel um método

generalizado para o célculo da eficiéncia com resultados satisfatorios e confiaveis.

3) As informag0es € os dados sobre a eficiéncia disponiveis na literatura sdo

relativamente escassos, principalmente quanto aos sistemas multicomponentes,

TESE DE DOUTORADOQ LDPS-DPQ-FEQ-UNICAMP
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por isto, a comparagdo de resultados é muitas vezes prejudicada.

4) As dificuldades para trabalhos experimentais sdo grandes, pois ao se propor
o estudo de uma dada variavel, podem ocorrer a interferéncia de outros
pardmetros que sdo claramente evidenciados, distorcendo as interpretagdes dos

resultados.

5) A extrapolagiio de escala nfo é simples e direta. Apesar das diversas
publicagdes sobre o estudo da eficiéncia, poucos trabalhos tém sido feitos
considerando projeto de colunas industriais, devido as dificuldades da

incorporagdo dos resultados 4 metodologia do projeto de colunas de

grande porte (Biddulph, 1977).

6) Os valores da eficiéncia de prato, em geral, ndo sio constantes ao longo da
coluna (Biddulph, 1977; Rose e Hyka, 1984).

7) Nos sistemas multicomponentes, a eficiéncia relativa de cada componente
assume, em geral, valores distintos (Coates e Pressburg, 1961; Young ¢ Weber,
1972; Krishnamurthy e Taylor, 1985a; Krishna, 1977; Chan ¢ Fair,
19843a). Dependendo da necessidade, a andlise do desempenho da coluna deve

ser feita individualmente em relagfio a cada componente.

8) Para sistemas binarios, a eficiéncia do prato aumenta geralmente & medida que a
concentragdo do componente mais volatil aumenta e deve aproximar-se da
unidade na parte superior da coluna (King, 1980). Por conseguinte, o valor da

eficiéncia varia ao longo da coluna, todavia, os coeficientes de transferéncia de

calor ¢ massa ndo variam apreciavelmente.

Estas dificuldades tém origem no fato de o transporte de massa e o de calor entre as

fases serem responsaveis pelo valor da eficiéncia. Nestes termos, sdo inclusas as resisténcias

TESE DE DOUTORADO LDPS-DPQ-FEQ-UNICAMP
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ao transporte de massa, as quais dependem dos fatores geométricos do prato, das
propriedades fisicas do sistema (mistura) e do regime do escoamento sobre o prato (laminar

ou turbulento).

No dia a dia da industria ndo ¢ possivel dispor de dados da composi¢io de estagios na
coluna de destilagdo necessarios para a determinagfio da eficiéncia real, baseado no modelo
de transferéncia de massa de Murphree (eficiéncia de Murphree). Por isto, diversas
correlagdes empiricas e semi-empiricas foram desenvolvidas para o céalculo da eficiéncia
global, ou seja, a média de todas as eficiéncias usadas nos diversos estigios da coluna de
destilagdo. Existem restri¢des severas as quais sfo oriundas da auséncia das principais

varigveis envolvidas nos processos de transferéncia de massa e calor ou da sua

complexidade, por dependerem de variaveis dificilmente correlaciondvets.

As restricbes apresentadas levaram ao estudo e desenvolvimento do modelo de
estdgios reais (nfo equilibrio) o qual se caracteriza pelo fato de ndo se necessitar de valores
para a eficiéncia. Além disso, os calculos se baseiam na solugo simultdnea das equagdes de
transferéncia de massa e de energia, escritas independentemente para cada fase, com grande
potencial de representar 0 comportamento real, pois a solugio ¢ baseada em métodos com
grande rigor que exploram tanto a estrutura geométrica do equipamento como as
propriedades fisicas e térmicas dos sistemas envolvidos na simulagdo. Além disso, elas
também levaram ao desenvolvimento de correlagbes mais realistas. Dentro deste contexto,

este trabalho esta dividido em nove Capitulos.

No Capitulo I estio descritos os conceitos introdutdrios de eficiéncia, a complexidade

envolvida no seu estudo, o contexto do problema e os objetivos do trabalho.

O Capitulo I contém a fundamentagdo teérica necessaria para o conhecimento dos

diversos conceitos da eficiéncia, entre 0s quais se destacam a eficiéncia de Murphree no

prato, eficiéncia de Murphree no ponto e a eficiéncia global das colunas de destilagfio.

Fundamentam-se a sua importincia e as varidveis envolvidas no seu estudo. Sdo

TESE DE DOUTORADO LDPS-DPQ-FEQ-UNICAMP
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apresentadas as correlagdes empiricas e semi-empiricas usadas para a determinacfio da
eficiéncia global. Um levantamento € feito sobre todos os pardmetros importantes para o

estudo de eficiéncia de colunas de destilagfo.

No Capitulo IIT ¢ feita uma vasta descri¢do sobre a modelagem de estagios de néo
equilibrio. Todas as equacdes de balanco de massa e energia usadas, métodos de resolugio e
as equagdes das propriedades fisicas e termodinidmicas usadas no deseavolvimento da

modelagem dos estagios de ndo equilibrio sdo apresentadas.

No Capitulo IV s@o avaliados a funcionalidade ¢ o grau de complexidade da

modelagem dos estdgios de ndo equilibrio, através dos conceitos de resisténcia a

transferéneia de massa e calor, mediante avaliacio dos perfis nas fases liquida, vapor e na
interface. Os resultados sdo comparados com os de eficiéncias constantes de prato e com os

de eficiéncias diferentes para componentes diferentes.

No Capitulo V € feita a avaliacdo sobre o perfil da eficiéncia nas colunas de
destilagfo usando a correlagdo de O’Connell modificada e ¢ desenvolvida a metodologia de
ajuste do perfil da eficiéncia, tendo como estimativa inicial a eficiéncia constante. As

especificagdes e as condi¢des de operagdo da coluna sdo avaliadas.

No Capitulo VI € desenvolvida uma nova correlagiio de eficiéncia de colunas de
destilagfio, considerando a influéncia dos parimetros de transferéncia de massa e calor
envolvidos no processo de separagdo. As especificagdes e as condigbes de operagio da
coluna sdo avaliadas. Os dados da modelagem dos estdgios de ndo equilibrio sfio usados para

convalidar os dados da correlagio desenvolvida.

No Capitulo VII € desenvolvida uma nova correlagdo da eficiéncia para colunas de

destilagdio extrativa. Os dados obtidos desta correlagdo sdo comparados com os dados da

modelagem dos estagios de ndo equilibrio. S8o usados os dados experimentais de Meirelles
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et alii (1992) para a convalidagiio da correlagdo. SZo feitas as avaliagBes da eficiéncia

mediante estudo dos coeficientes de transferéncia de massa e calor.

No Capitulo VIII ¢ avaliada a influéncia das saidas laterais sobre a “performance” da
eficiéneia nas colunas de destilagfo convencionais, usando as correlagdes de O’Connell e a
desenvolvida”. Os dados obtidos sdo comparados com os da modelagem dos estagios de nio

equilibrio.

Finalmente, no Capitulo IX, as conclusdes e sugestdes para trabalhos futuros sio

apresentadas.

Resumindo, os objetivos deste trabalho sdo:

a) Desenvolvimento da modelagem dos estigios de ndo equilibrio para os processos de

destilacdo convencional e extrativa.

b) Avaliaggo do modelo dos estagios de ndo equilibrio através da simulagdo com o programa
DISNON ¢ comparagiio com o modelo dos estagios de equilibrio com eficiéncias

constantes.

c¢) Desenvolvimento de uma nova modificacdo na correlagdo de O’Connell (correlagiio de
O’Connell modificada 2).

d) Desenvolvimento de uma nova correlagdo (Barros & Wolf) para o processo de destilagio
convencional (colunas simples e complexas). Comparagéo dos dados desta correlagdo

com os da modelagem dos estdgios de ndo equilibrio.

e) Desenvolvimento de uma correlagdo para colunas de destilagdo extrativa € validacio com

dados experimentais e comparagfio com o modelo de ndo equilibrio.
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I EFICIENCIA: CONCEITOS, CORRELACOES E DADOS DISPONIVEIS
11.1 Introdugio

Neste capitulo serfio descritos todos os conceitos teéricos sobre a eficiéncia de
pratos, de componentes ¢ eficiéncia global de colunas de destilagfio, usadas nas inddstrias
quimicas e petroquimicas e apresentados os diversos conceitos de eficiéncia existentes na
literatura os quais serfo confrontados de forma a se avaliar a mais adequada e a mais
comumente usada nos processos de separag@io por destilagdo. As correlagdes empiricas e
semi-empiricas desenvolvidas até hoje serfio apresentadas. Os pardmetros que influem
nos valores de eficiéncias citadas na literatura, assim como valores experimentais

disponiveis serdo mostrados.

IL.2 Limitacdes nas velocidades de transferéncia de massa e calor
A pureza dos produtos numa coluna de separagdo ¢ fortemente influenciada pela
geometria do fluxo oriundo do dimensionamento da coluna e do grau de mistura das fases

ou correntes de produtos.

Os processos de destilacdo representam a transferéncia de massa e calor da fase
liquida para a fase vapor e vice-versa. A intensidade de contato das fases no equipamento
de separag¢do ndo ¢ suficiente para caracterizar o equilibrio termodindmico entre as fases.
A velocidade de transferéncia de massa na superficie interfacial controla o grau de
afastamento em relag¢@o ao equilibrio de fases, o qual se reflete no fendmeno de difusdo
molecular, acoplada ao fluxo convectivo turbulento de transferéncia de calor,
principalmente quando as temperaturas de alimentagio sdo elevadas. E necessario
considerar as velocidades de transferéncia de calor para se ponderar o afastamento do

sistema em relagdo ao equilibrio térmico, assim como os efeitos de transferéncia de

massa.

A transferéncia difusional de massa do componente numa mistura bindria na fase

liquida ou vapor deve ocorrer na dire¢fio da diminui¢io da pressdo parcial ou da

concentracao.
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As condi¢des hidrodindmicas na fase e as difusividades do soluto interagem entre
si de forma a se determinar os coeficientes de transferéncia de massa entre as fases. Estas
sdo definidas como fungfio da velocidade de transferéncia do componente numa dada

mistura através da interface.

IL.3 Separaciio incompleta das fases

Para qualquer separacfio real é necessério corrigir os dados obtidos, baseado nos
conceitos de equilibrio de fases ou fatores de separagfo ideais para considerar os efeitos
de arraste, seqtiéncia de carga, configuragdo do fluxo e limitagdes na transferéncia de
massa ¢ calor. A forma mais adequada de corrigi-los é através do uso do fator de

separagdo real que é relacionado com as composi¢es reais das correntes. Existem

+ # (] ~ ™ ~
diversos mnconvenientes no uso do fator de separacfio real (razio entre as fragSes molares
de dois componentes que entram num dado estagio dividido pela razdo entre as fracdes

molares das correntes que abandonam o estagio) como pardmetro de calculo:
a) O valor numérico do fator de separacgfo real ndo possui base de célculo.
b) O fator de separacéo real depende da composigio.

¢) Quando o fator de separaco ideal ¢é finito, o fator de separagéo real ndo proporciona

uma descrigfo suficientemente completa da separacio.

O fator de separagfio real ¢ usado como pardmetro de corre¢fio para processos
complexos de destilagéo, controlados pela velocidade de separagio, quando os dados de
equilibrio de fases ndo sdo disponiveis. Quando os dados de equilibrio sdo conhecidos, é
conveniente empregar o conceito de eficiéncia como medida de aproximacio, pois este €
um pardmetro regido pelos processos de transferéncia de massa nos estigios, cujas

hipdteses sugerem a ocorréncia de misturas completas de liquido ¢ vapor, composi¢io

uniforme ao longo do prato e o conceito de equilibrio entre as fases presentes.
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IL.4 Coeficiente de transferéncia de massa

A presenca de misturas interfaciais de fluidos envolvendo duas fases nas quais
ocorrem a transferéncia de massa e calor sdo comumente citadas na literatura (King,
1980). O fendmeno de transferéncia de massa ¢ oriundo do gradiente de densidade e da
tensdo superficial. A medida que uma substancia leve evapora, desenvolve-se uma regido
de maior densidade nas proximidades da interface, e, como conseqiiéncia, gera-se uma
regido liquida de baixa densidade. A instabilidade gerada deste fenémeno tende ao
equilibrio através do movimento das moléculas, onde o liquido interfacial pesado
descende ¢ o liquido leve ascende. Com esta circulagdo, aumenta o coeficiente de
transferéncia de massa da fase liquida e, analogamente, a agfio da convecgio natural na

transferéncia de calor.

Por conseguinte, o liquido préximo a interface tem a tensdo superficial superior
quando comparado com o liquido interior; portanto, as moléculas circulam e eliminam o
liquido da regifio proxima a superficie e o substituem por um liquido interior que ¢
favorecido energeticamente, pois diminui a energia superficial do sistema. Como
conseqiiéncia, neste modo de circulagfo, o coeficiente de transferéncia de massa na fase

liquida aumenta.

Deve-se real¢ar que, na interface, a transferéncia de massa ocorre em diferentes
diregdes (liquido-vapor ou vapor-liquido), dependendo das densidades e tensdes
superficiais relativas das espécies presentes. Para Lightfoot et alii (1965) os efeitos
quantitativos da circulacdo devido a densidade aumentam a velocidade de transferéncia

de massa e calor.

Para Almeida (1994), as varidveis que afetam a drea efetiva de transferéncia de
massa sZo aquelas relacionadas com a fase liquida, ou seja: vazio, viscosidade, densidade

e tensfio superficial, além da geometria do prato.

I1.5 Transferéncia de calor

As correntes de alimentagdo nas colunas de destilagio diferem entre si pela

temperatura € composi¢fio e, portanto, tendem ao equilibrio mediante transferéncia de
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calor ¢ de massa. O vapor que chega a um dado prato estd necessariamente a uma
temperatura superior aquela do liquido proveniente do prato superior. Como
conseqiiéncia, ocorre a transferéncia de calor da fase vapor para a fase liquida no decorrer

do processo de transferéncia de massa.

As andlises da velocidade de transferéncia de massa no modelo de estigios de
equilibrio ignoram os efeitos de transferéncia de calor. Este fato € visivel no método de
AIChE (1958) considerado o mais completo método de analise e estudo da eficiéncia de
pratos. Kirschbaum (1940) sugeriu que o estudo da eficiéncia de pratos de destila¢do seja
analisado como um processo de transferéncia de calor ou fungfo de transferéncia de calor

e massa. As andlises feitas por Liang e Smith (1962) relativas 3 simultaneidade de

transferéncia  de calor e massa e a sua influéncia sobre a velocidade do equilibrio

constatam que:
a) Ha tendéncia das fases internas a supersaturarem-se durante o equilibrio.
b) Ha necessidade da evaporacio ou condensacio na interface.

Estes casos devem ser considerados separadamente. Porém, o equilibrio no
processo de destilagdo causada pela evaporagio e condensacio que resulta da
transferéncia simultdnea de massa e calor ndo constitui, segundo os autores, um efeito

abrupto devido aos valores normalmente grandes dos calores latentes de vaporizagdo.

Norman (1960) avaliou os coeficientes de transferéncia de calor e massa no
processo de destilagdo do sistema metanol/dgua com refluxo total e concluiu que a
velocidade de transferéncia de massa entre fases, resultante da transferéncia de calor é

5,3% maior do resultante do transporte difusional ordinario através da interface.

A transferéncia de calor pode ocorrer também através das superficies metalicas de
pratos nas colunas de destilagdo, O seu efeito sobre a eficiéncia aparente de pratos foi
medido e analisado por Warden (1932) e por Ellis e Shelton (1960), que conclufram que
este € significativo para baixos fluxos. Os autores trabalharam experimentalmente com

coluna de 4,5 cm de didmetro, operada com pratos com vertedores e, avaliaram a
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eficiéncia de Murphree para o sistema metanol/H,0 no intervalo da composigéo rico em
H,0 e observaram que a eficiéncia aumenta de 30 a 130% devido a transferéncia de calor
através da superficie metalica do prato. Empregando colunas com didmetro maior, o
efeito de transferéncia de calor através da superficie metalica foi significativamente
reduzido. Outra forma na qual a transferéncia de calor simultdnea pode afetar a
velocidade de aproximacdo ao equilibrio no prato de destilagdo € a evaporagdo ou

condensagdo preferencial na interface, avaliado anteriormente.

Na auséncia de transferéncia de calor, a composigfo interfacial tende a valores
cujo fluxo de massa, N, € o mesmo em cada fase, para evitar o aciimulo na interface.

Analogamente, na auséncia de transferéncia de massa, a temperatura interfacial tende a

valores que permitam iguais velocidades de transferéncia de calor naquela diregio e deste

a interface. A temperatura na interface €, por conseguinte, a média das temperaturas das

duas fases, multiplicada pelo coeficiente de transferéncia de calor de cada fase.

O coeficiente de transferéncia de calor na fase liquida ¢ substancialmente maior
que o coeficiente de transferéncia de calor na fase vapor, devido a elevada condutividade
térmica da fase liquida e, como conseqiléncia, a temperatura na interface estard mais

proxima da temperatura da fase liquida.

Quando a transferéncia de calor e massa tém lugar simultaneamente, a composi¢do
e a temperatura interfacial atingem o equilibrio de acorde com o diagrama de equilibrio
de fases. Com o objetivo de manter esta condi¢fo, ocorre a evaporagio ou condensagio
na interface de modo a permitir fluxos de calor diferentes entre as fases. Como o
coeficiente de transferéncia de calor na fase liquida é maior que na fase vapor, como
descrito anteriormente, ocorrem fluxos maiores de calor na interface liquida quando
comparado com os fluxos na interface gasosa. Portanto, surge a condensa¢do na interface

permitindo liberagdo do calor que se elimina através do liquido. Esta condensagfo afeta

0s coeficientes de transferéncia de massa e calor no vapor ¢ no liquido ¢ tende a produzir

a supersaturacio do liquido.

Dados experimentais obtidos por Liang e Smith (1962) e outros, mostram que as

eficiéncias de prato e da coluna aumentam no intervalo da composi¢iio cujas forgas
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impulsoras de temperatura sdo grandes ¢ o aumento da eficiéncia € interpretado como

fun¢do da transferéncia simultdnea de calor e massa.

Quando as forgas impulsoras térmicas s@io grandes, os gradientes da tensdo
superficial sdo também grandes, devido ao efeito do escoamento viscoso. Como
conseqiiéncia, € dificil separar o efeito da tensdo superficial do efeito da transferéncia de

calor.

I1.6 Conceitos da eficiéncia
Existem duas aproximag¢des comuns para reduzir a influéncia de ndo-equilibrio na

qualidade de separagio alcangada ou no numero de estdgios necessarios para uma dada

separacio. A primeira etapa € a utilizacfo da eficiéneia global.

I1.6.1 Eficiéncia Global

Lewis (1922) definiu a eficiéncia global das colunas de destilagfio (ne) como a

relagio entre o numero de estagios tedricos (N;) ¢ o nimero de estdgios reais (N;)

necessarios para uma dada separagio:

n.= : HAY

Para Standart (1965), as limitagdes quanto ao conceito de balangos de massa e
energia e do uso prético da equagdo (II.1) tornam pouco realista a sua aplicacfio aos

processos de separa¢do por destilacgéo.

Standart (1965) e Biddulph (1977) consideraram justa a definicdo de Lewis, na
base de estudos comparativos entre uma coluna ideal e real, cujas taxas de refluxo ¢ as
concentracdes dos produtos foram uniformemente mantidas para os dois tipos de colunas,
ndo obstante a diferenga no niimero de estagios. No entanto, estudos de ambos os autores
revelaram enormes limita¢cdes matematicas na aplicagéio pratica do conceito da eficiéncia
global. Estas limita¢Ges sdo predominantemente as principais razdes para se considerar

que a eficiéncia de pratos é mais abrangente quando comparada com a eficiéncia global.
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i1.6.2 Eficiéncia do prato

Qutra aproxima¢do comumente usada para reduzir a influéncia de nfo equilibrio
na qualidade de separagio alcangada é o conceito da eficiéncia de Murphree na fase
vapor e na fase liquida, que apresenta bases tedricas mais consistentes para correlacionar
e predizer os valores da eficiéncia se comparado com o conceito da eficiéncia global.

A eficiéncia de Murphree (1925) relaciona o comportamento de um prato real com
o de um prato ideal mediante o grau de contato entre o liquido e o vapor, admitindo-se
que o liquido esteja completamente misturado sobre o prato. Ela pode ser definida para as

fases vapor e liquida como ilustrado na Figura 1.1 e equagdes I1.2 e IL3.

Xij

Figura Il.1 Esquema representativo de um prato de destilagio

my Vi T Vi
771.’1. = e (11.2)

Vi —ym,;‘

X . .—X. .

ML il iJ
n,w = - (IL.3)

x!—i,f‘ _”xu

Na prética, as eficiéncias para a fase vapor e para a fase liquida conduzem

geralmente a valores numéricos diferentes para 0 mesmo prato real. A literatura se dedica

extensivamente & aplicagéio da eficiéncia da fase vapor.

Do ponto de vista computacional, Standart (1965) admitiu que a eficiéncia da fase

vapor ¢ mais recomendada se os célculos forem feitos do fundo para o topo da coluna e a
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eficiéncia da fase liquida passa a ser mais conveniente se os cdlculos forem feitos no

sentido contrario.

A eficiéncia de Murphree € relacionada com os pardmetros de transferéncia de
massa por intermédio das fragdes molares da fase liquida ou da vapor presentes nas
equactes (11.2) e (I1.3). A equagdo (11.2) que define a eficiéncia de Murphree na fase

vapor reune critérios nos quais:
a) a fase liquida € considerada completamente misturada

b) a fase vapor flui através do liquido em fluxo pistonado

¢) o processo de transferéncia de massa € controlado pela fase gasosa.

As defini¢des apresentadas nos itens a), b) e ¢), relacionam a dependéncia do grau
de contato entre as fases sobre o prato. Na pratica, ndo ocorre mistura completa de
liquido e vapor ao escoar sobre o prato e, por isto, 0 vapor que passa na regido proxima
ao vertedor de entrada do prato entra em contato com o liquido mais rico nos
componentes mais voléteis do que o liquido de saida. Por isto, € possivel ter em certos
pontos o vapor deixando o prato com a composi¢do mais rica no componente mais volatil
do que a propria concentragdo de equilibrio em relacfo ao liquido de saida. Este fato
levou a introdugfo do conceito da eficiéncia de Murphree no ponto, considerada como a

relacdo mais basica para o estudo da eficiéncia.

A existéncia de eficiéncias negativas foi sugerida por Holland (1980), quando nas
misturas multicomponentes, os valores da constante de equilibrio liquido-vapor para
alguns componentes podem ser menores que um, no topo da coluna, e maiores que um no

fundo da coluna (h4 uma reversfo na sua volatilidade relativa).

I1.6.3 Eficiéncia de ponto no prato

A eficiéncia de Murphreee no ponto (Mog;) usa a concentragio do componente na

fase vapor em equilibrio com o liquido no ponto considerado (na eficiéncia do prato,
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trata-se do liquido que deixa o prato) (Figura 1.2). E a relaciio mais basica e de maior
fidelidade no estudo da previsio ¢ correlagdo da eficiéncia, proposta por West et alii
(1952), assim definida:

X1, i

Ponto usado para a medida

" v .
da eficiéncia

Prato i /

Yi+1 Xij
FIGURA I1.2 Representagfo de um prato para a medida da eficiéncia local

Sua representacio matematica ¢ dada por:

.yi,' - yi+ o .
Moo, = 20 (I1.4)

if ~yi+1,j

® e . g .
onde yi; € a composigio do componente j na fase vapor em equilibrio com 0 mesmo

componente na fase liquida que deixa o ponto no prato 1.

Young ¢ Weber (1972) consideraram que esta € a forma mais itil nos estudos e
correlagdo da eficiéncia, quando comparada com a eficiéncia dos pratos. A possibilidade
da eficiéncia no ponto apresentar valores negativos e maiores que 100% foi considerada
por Krishna (1977), quando calculada para componentes individuais num sistema

multicomponente.

11.6.4 QOutros conceitos de eficiéncia

A eficiéncia do tipo Murphree (do prato € no ponto) € usada para designar a classe

de eficiéncias definidas como uma relagfio entre fracGes molares, como a eficiéncia de
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Murphree propriamente dita. A eficiéncia de Colburn, de Holland, de Standart, de Nord e

muitas outras sdo conhecidas como eficiéncias de Murphree modificadas.

11.6.4.1 Eficiéncia de vaporizacio

Nio pertencentes a esta classe, tem-se a eficiéncia de vaporizagio definida por
Holland ¢ McMhaon (1970). Para estes autores, a eficiéncia de vaporizagdo nio se
enquadra na do tipo “Murphree”, pois, ndo ¢ dada por uma relacéo entre diferengas. Ela
foi usada por Medina et alii (1978) na destilacdo bindria descontinua; mais tarde, ©
conceito foi estendido & destilacio de misturas multicomponentes descontinua. Esta

eficiéncia € definida como:
?7:,;‘ = —-—“— : (IL5)

onde ki; ¢ a constante de equilibrio. Os autores observaram que a eficiéncia de

vaporizacio tende a valores finitos e sempre positivos.

Medina et alii (1978) consideraram falho o conceito da eficiéncia de vaporizagdo
na descri¢do do comportamento das fases num prato de destilagfio, devido as limitagdes
matemadticas. O método de célculo dos valores da eficiéncia de vaporizag¢do é o mesmo
para todos 0s sistemas e componentes; como a eficiéncia de vaporizagdo do componente
mais volatil € normalmente menor que a unidade, a eficiéncia de vaporiza¢do do
componente menos volatil é normalmente maior que a unidade ¢ a do componente
intermediario tem valores préximos da unidade. Para os autores, a variacio da eficiéncia
de vaporizagdo com a composi¢do pode existir para todos os componentes de alta
volatilidade e os valores da eficiéncia sdo altamente dependentes das fragdes molares dos
componentes. Contudo, segundo os autores, a eficiéncia de vaporizagio difere de zero em

situagOes nas quais ndo ocorre a separagio.
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11.6.4.2 Eficiéncia de Colburn

A eficiéncia proposta por Colburn (1936) corrige os efeitos de arraste do liquido
na superficie do prato. Mohan et alii (1983a, 1983b), incrementaram a corregdo feita por

Colburn (1936) visando mistura incompleta da fase vapor no liquido.

11.6.4.3 Eficiéncia de Hausen

Um dos inconvenientes no uso da eficiéncia de Murphree é o fato de que os
valores obtidos para a eficiéncia na fase vapor e na fase liquida ndo sfo iguais. Esta
inconveniéncia foi superada com a introdugdo do conceito da eficiéncia de Hausen

(1953), relacionando o prato ideal com o real da seguinte forma:

a) Os fluxos de liquido e de vapor que entram no estégio sdo iguais em quantidade,

composi¢io e temperatura.
b) As trocas de calor entre os pratos e as vizinhangas so equivalentes.
¢) As razdes de refluxo molar das fases liquida e vapor sdo constantes

Assim, Hausen (1953) definiu a eficiéncia do prato para o componente j como:

Yiy = Viy
= (IL6)
Hy, .
(y ) ) Myi-t-l,j
tJ H
¢ para a fase liquida
X .. =X
— i-1.J Ly
77% : (IL.7)
X, 7\ X
ij H

* *
Onde (yni Ju € (xi; )u sdo as fragdes molares do componente j na fase vapor e na fase
liquida, respectivamente, resultante do célculo de um *“flash” com a composicdo de
alimentagdo igual & soma das correntes que entram no prato. O céleulo de (yy; )y pode

ser feito através da equagdo de balango dos fluxos de liquido e de vapor, como:
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* #®
X, o I V.( ] 1.8
Lxl_l’J%VyIH’J L(xi,j ]H+ yi,j . (11.8)
[y. ) 3 -[x. ) (I.9)
L /g JNLT g

c *

Z(y_ ) =1 (11.10)
f:l L H

11.6.4.4 Eficiéncia de Standart e Nord
A generalizagio da eficiéncia de Hausen foi feita por Standart (1963) que
considerou, além dos balangos materiais, os efeitos térmicos, baseada nos estudos de

Nord (1946) que introduziu a temperatura ou termo-eficiéncia a qual ¢ andloga as

equacdes de Murphree (equagio (I1.2) e (I1.3)) usando a temperatura em vez da

composigio.

A eficiéncia do componente foi definida por Standart (1965) para as fases liquida e

VApOT COMmo:

Vy —V
WV: i i i+l i+l (Hll)
i i i+l i+ 1,7
Lx =L x
L i i,j i+l i+1,)
n = (L12)
J L x -

cxoo —L x
i i i+1i+1,j

¥ . > . ryr - g
onde y;; ¢ a composi¢do do componente j na fase vapor em equilibrio com a composi¢io

X ; do componente j na fase liquida que deixa o prato i.

A maior vantagem apresentada por esta eficiéncia ¢ a facilidade na comparagdo do
equilibrio com o prato ideal, pois, as correntes Vi; e Li; s@o as mesmas para ambos 0s

pratos. A maior desvantagem ¢ a adicdo de duas quantidades desconhecidas (V; e L;).
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11.6.5 Relacfio entre as eficiéncias na fase vapor e na fase liquida

Para corrigir a distorgdo apresentada por Murphree (1925), Medina et alii (1978)
consideraram que a relagio entre as eficiéncias na fase vapor ¢ na fase liquida depende
da caracteristica da mistura das fases. Segundo o autor, se o liquido sobre o prato é
completamente misturado com a fase vapor, a relagio entre as eficiéncias de ambas as

fases & assim definida:

LM.I,__l I — :1; 1L13)
771.,1. 77151.
mV
P (IL14)
L

Onde m ¢ a inclinagdo da curva de equilibrio.

Para Medina (1978), nos sistemas multicomponentes, as eficiéncias dos pratos sdo
em geral diferentes para componentes diferentes e as fragdes molares do componente
intermedidrio podem alcangar um méaximo ou um minimo em estagios intermediarios de

uma coluna de destilagdo. Também valores negativos da eficiéncia podem ocorrer.

Para Holland ¢ McMahon (1970), limitagdes mencionadas por Medina et alit
(1978) em relagdo a eficiéncia de Murphree, persistem, quando aplicada as misturas

multicomponentes.

I1.6.6 Relacdo entre as eficiéncias de Murphree e a de vaporizagio

Medina et alii (1978) fizeram um estudo comparativo entre as eficiéncias de
vaporizacdo ¢ a de Murphree baseado nos dados sobre a destilagdo de misturas
multicomponentes. Observaram a existéncia de falhas para o modelo da eficiéncia de
vaporizacdo quando da descri¢do do comportamento dos pratos de destilago. Por esta
razdo, os autores sugeriram o modelo de Murphree como o mais adequado para a
aplicagdo nos processos de separagdo. Para os autores, os valores da eficiéncia dos pratos

de destilagdo sdo muito importantes, dado & necessidade de determinagio de nimero de
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pratos requeridos para a separagdo e os custos do equipamento envolvidos. Dado a

generalidade das andlises feitas, os autores concluiram que:

a) O conceito da eficiéncia de vaporizagfo niio descreve o comportamento das
fases nos pratos de destilacdo devido as limitagdes matematicas do modelo,
pois, para o calculo dos valores da eficiéncia de vaporizagio usa-se 0 mesmo

modelo para todos os sistemas (misturas) indistintamente.

b) Uma larga variacéo da eficiéncia de vaporizagdo com a composicio de
alimenta¢fo pode existir para a maioria dos componentes mais volateis

constituintes do sistema.

¢) A extensio dos valores possivels da eficiéncia de vaporizagio com a
composi¢do dos componentes ¢ limitada e depende da fragdo molar dos

componentes.

d) A eficiéncia de vaporizagdo difere de zero em situa¢les nas quais ndo ocorre a

separagdo.

e) As eficiéncias do tipo “Murphree” estdo de acordo com a realidade fisica,
como aqueles valores pertencentes ao intervalo (0, 1), com excegbes
apresentadas por certos autores, que admitem a extrapolagio deste limite para

valores negativos € maiores que um (1). Valores fora deste intervalo podem ser
ajustados em termos da influéncia dos erros experimentais sobre a eficiéncia de
Murphree calculada; tais valores interferem no comportamento fisico (difusio)

do sistema.

I1.6.7 Relacdo entre as eficiéncias global, no prato e no ponto

O conhecimento da relagfio entre os trés tipos de eficiéncias tem grande interesse
pratico; todos os modelos tedricos ou préticos determinados em laboratorios direcionam-
se, em geral, a eficiéncia de Murphree no ponto. A aplica¢do destes resultados ao projeto
de colunas industriais requer um conhecimento mais profundo das relagdes entre a

eficiéncia no ponto com as eficiéncias no prato e/ou na coluna.

TESE DE DOUTORADO LDPS - DPQ - FEQ - UNICAMP



CAPITULO I Eficiéncia: Conceitos, Correlages ¢ Dados Disponiveis Pagina 23

I1.6.7.1 Relacio entre as eficiéncias do prato e no ponto

Trabalhos desenvolvidos por Fair et alii (1983) e Coates e Pressburg (1983)
sintetizam as relagdes entre as eficiéncias no ponto e no prato, considerando os seguintes
casos:

a) Tanto o liquido sobre o prato como o vapor entre os pratos estdo completamente
misturados; assim, a eficiéncia de Murphree no prato iguala-se a eficiéncia de Murphree
no ponto; matematicamente € assim apresentada:

n . =n (IL15)
L)

0G, 1

Este comportamento ocorre em colunas de pequena dimensdo onde o liquido nos

diversos pratos estd completamente misturado devido ao fluxo de vapor que passa através
das perfuragOes, de forma que ndo haja um gradiente apreciavel de concentragio no
percurso do fluxo de liquido sobre os pratos. A concentragdo de liquido na descarga
(vertedor) é igual a concentra¢do de liquido em todo prato. Como a concentragio de
liquido é constante ao longo do prato, a concentragdo de vapor que sai do mesmo ¢

também constante e nfo ha gradiente de concentragdo nas correntes de vapor.

b) O liquido ndo estd misturado no prato e € considerado como constituinte de uma
série de elementos diferenciais. Em cada um dos elementos, o liquido estd completamente

misturado. Para o vapor, se supde mistura perfeita. Neste caso, a relagfo ¢ assim dada:

= ——I expl — -1 .16
?75,1' mV[ L 770(;: ( )

Onde m ¢ a inclina¢do da curva de equilibrio, L e V os fluxos de liquido e vapor,

respectivamente.

E importante notificar que o comportamento apresentado na equacdo (11.16) ocorre
quando colunas com didmetro de grande dimenséo sdo usados, onde a mistura de liquido

na diregdo de fluxo ndo é completa e existe um gradiente de concentragio no liquido

sobre o prato.

c) O grau da mistura do liquido ¢ intermedidrio entre as duas situagdes extremas

descritas anteriormente € o vapor, admite-se, novamente, totalmente misturado. Para a
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andalise desta descri¢iio, baseando-se nos conceitos de modelos de mistura liquido-vapor,
o teste da geometria do prato feito por Lewis (1936) conclui que o vapor misturado entre
os pratos € relativamente grande. Assim, a relagio entre a eficiéncia do prato ¢ a
eficiéncia no ponto deve ser modelada considerando-se os efeitos da mistura do liquido

através do conceito de difusdo onde o ntimero de Peclet é caiculado.

11.6.7.2 Relaciio entre a eficiéncia global e a do prato

A relacdo entre a eficiéneia do prato e a eficiéncia global da coluna foi
determinada por Lewis (1936), que calculou a eficiéncia da coluna quando as linhas de

equilibrio e de operagéo sdo retas.

In[l +17,(a- 1)]
= 1L.17
]70C InA | ( )

onde 7, € a eficiéncia aparente do prato, obtida da eficiéncia do prato, descontando-se o

efeito de arraste, , _ ¥ e m ¢ a inclinagfo da curva de equilibrio.
L
Pai‘a Coates e Pressburg (1961), a linha de equilibrio na coluna € raramente linear.
A coluna deve ser considerada composta por varios trechos de modo que em cada um
deles pode-se admitir a linearidade das linhas de equilibrio ¢ de operagdo. Calculam-se os
valores da eficiéncia da coluna para estas se¢des e obtém-se o nimero de pratos reais em
cada se¢do. O numero total de pratos reais da coluna € a soma do nimero correspondente

a cada secdo.

Wijk e Thissem (1954) concluiram nos seus estudos que os valores reais da
eficiéncia da coluna situam-se na faixa compreendida entre os valores da eficiéncia do
prato e do ponto. Para os autores, nem a eficiéncia do prato nem a eficiéncia no ponto

constituem uma representagdo valida do desempenho da coluna.

O’Connell (1946) avaliou a eficiéncia global e concluiu que esta situa-se na

maioria dos casos entre os valores da eficiéncia dos pratos e do ponto.
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Frank (1977) observou que a eficiéncia global da coluna em geral € menor que a
do prato. Esta diferenga torna-se mais acentuada quando um nimero elevado de pratos é

requerido para um dado processo de separacéo.

Nestes termos ¢ possivel afirmar que a avaliag@o da eficiéncia em fungdo de Nog,
ul JMV, mJML e Noc € meramente arbitrdria e quando diferentes valores sdo obtidos, as tdo
chamadas eficiéncias ndo sdo eficiéncias, mas sim fatores de transferéncia de massa,
avaliados usualmente em termos de maior resisténcia & transferéncia de massa oriunda
das caracteristicas do projeto, das condig¢des fenomenolégicas de escoamento e das

propriedades do sistema.

II.7 Resultados experimentais da eficiéncia

Uma regra comum nas industrias de refino de petréleo é considerar a eficiéncia
global para a destilagdo de hidrocarbonetos a temperaturas maiores que a ambiente

aproximadamente igual a 60% (King, 1980).

11.7.1 Avaliaciio dos efeitos das tensdes superficiais e do fluxo de calor
Anderson et alii (1976) desenvolveram um estudo experimental visando a
avaliagdo da eficiéncia de Murphree no prato e da queda de pressdo na coluna com pratos
perfurados e valvulados. Por causa do crescimento da temperatura na coluna (do topo ao
fundo) o efeito da tensdo superficial sobre o liquido apresentou um dominio maior se
comparado com o efeito da concentragiio para os sistemas estudados, assim

caracterizados:

a) A tensdio superficial do refluxo interno do liquido cresce do topo ao fundo da
coluna, pois o ponto de ebuli¢iio do componente menos volatil € maior no fundo do que

o do componente mais volatil no topo, caracterizado, principalmente, pelas propor¢des

destes na coluna.

b) O efeito do calor latente molar de vaporizagdo € reduzido, pois o ponto de botha

do componente ¢ elevado.
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Os dados experimentais obtidos pelos autores (temperatura, pressdc e composi¢io)
foramm numericamente analisados. Os valores da eficiéncia obtidos foram corrigidos
devido aos efeitos de transferéncia de calor sobre a composi¢fo das fases no prato. O
estudo permitiu a obtengdo de dados da eficiéncia de Murphree no prato versus carga de
vapor na coluna para dois diferentes tipos de pratos de forma a comparar diretamente os
seus desempenhos. Os autores observaram que a eficiéncia média dos pratos perfurados ¢
aproximadamente 20% menor que a eficiéncia média apresentada pelos pratos valvulados
para o sistema Tolueno/1-Propanol. Para o sistema Benzeno/l-Propanol, a eficiéncia

média foi aproximadamente a mesma para os pratos perfurados e valvulados.

Rukenstein e Smigelschi (1965, 1967) assumiram que a quantidade de calor

transferido da fase vapor para a fase liquida mantém o vapor na sua temperatura de

saturagdo evitando a ocorréncia de condensacio na fase vapor. A base desta suposigiio é

que a difusividade térmica na fase vapor é muito pequena.

Zwiderweg e Harmens (1958) admitiram experimentalmente que o crescimento ou
o decréscimo da tensdo superficial do refluxo interno na coluna pode influenciar a area

interfacial e, consequentemente, afetar completamente a eficiéncia do prato.

Young e Weber (1972) observaram ao avaliarem o sistema n-
Hexano/Etanol/Metil-Ciclo-Pentano/Benzeno, que devido a pequena diferenga nos pontos
de bolha dos componentes envolvidos, a separagfio foi dificultada, mas as cargas térmicas
na destilagdo foram reduzidas. Ocorreu uma variagfo significativa nas propriedades da
mistura, tais como a tensfo superficial, viscosidade de liquido e os coeficientes de
difusdo de gas. Com a variagfio da tensdo superficial, estendeu-se a possibilidade de

poder operar com a tensdo superficial positiva e negativa. Baseado neste estudo, os

autores concluiram:

a) Quando dois componentes sdo transferidos do liquido para o vapor, a eficiéncia

¢ baixa para ¢ componente mais volatil.

b) Quando dois componentes sdo transferidos do vapor para o liquido, a eficiéncia

¢ baixa para o componente menos volatil.
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¢) Que a existéneia da eficiéncia do componente transferido numa mistura, nas
duas diregdes do processo (do liquido para o vapor e vice-versa), impossibilita o

conhecimento da eficiéncia dos demais componentes.

d) Quando a tensdo superficial é positiva, o sistema em estudo apresenta alta
eficiéncia de pratos, se comparado com sistemas com a tensfo superficial negativa. Esta

diferenga ocorre devido ao regime da dispersio do fluido no prato.

Haselden e Sutherland (1960), Ruckenstein e Smigelschi (1967) e Sawistowski e
Smith (1959) demonstraram experimentalmente que para misturas com pequena diferenca

no ponto de bolha a eficiéncia da coluna de destilagio depende da concentragdo e tem um
valor maximo. Everit ¢ Hutchinson (1966) e Norman et alii (1960) demonstraram que o

modelo da difusio classica explora a dependéncia da efici€ncia sobre a concentragdo,
através da inclinagdo da curva de equilibrio. Para os autores, a representacio de dados da
eficiéncia ndo € explorada pela teoria classica de transferéncia de massa e sugerido uma

explanagdo na qual a transferéncia de calor entre as fases € considerada.

Ruckenstein (1961) e Liang e Smith (1962) consideraram a interagfo entre a
transferéncia de massa e calor, pelo uso da teoria de dois filmes, o que impde os efeitos
de transferéncia de calor entre as fases. Por isto, a possibilidade de incluir o super-
aquecimento no volume do liquido ou super-resfriamento no volume do vapor ¢ termos
de adigdo do fluxo de massa devem ser considerados na equacdo de transferéncia de
massa difusional para ocorrer a condensa¢io do vapor e a vaporizagdo do liquido no

volume da respectiva fase.

I1.7.2 Avaliacdo de dados de pratos perfurados e valvulados

Biddulph (1977), no seu estudo comparativo entre pratos perfurados e valvulados,
recomendou que na auséncia de dados experimentais sobre a eficiéncia de pratos
valvulados, dados de pratos perfurados podem ser usados em projetos de colunas de
destilagfio industriais, admitindo com isto caracteristicas similares destes dois tipos de
pratos. Contudo, segundo o autor, quando o fluxo de liquido ¢ alto, os resultados das
difusividades nos pratos valvulados sdo substancialmente maiores que a dos pratos

perfurados. Isto implica que a extensfio da mistura nos pratos valvulados é maior que nos
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pratos perfurados. Esta observagdio expde a questio de que a “performance” das
perfura¢Ges nos pratos valvulados sfo substancialmente alteradas quando comparadas
com os pratos perfurados (Barros et alii, 1993).

Trabalhando-se com o sistema Benzeno/Tolueno/Xyleno, Biddulph (1977)
observou que a eficiéncia experimental de pratos valvulados € 10 a 15% maior que a

eficiéncia obtida para os pratos perfurados.

Biddulph e Dribika (1986) avaliaram experimentalmente a “performance” da
eficiéncia de Murphree no ponto em colunas de pratos perfurados com didmetro de 0.45
m e com didmetro das perfuragdes de 18 mm. Pratos com estas dimensdes sdo usados

comercialmente; os pratos usados para o célculo da eficiéncia tém similar tamanho no
didmetro das perfuragdes. Os autores usaram, para este estudo, o sistema Metanol/H,0,

visando comparar os resultados experimentais com os existentes na literatura. Os
conceitos de difusdo foram usados para determinar os perfis de temperatura e das fragdes
molares no prato e sua interferéncia sobre a eficiéncia de Murphree. Os resultados
comparativos mostraram que a média das eficiéncias experimentais ¢ 2% menor que a
média das eficiéncias obtidas da simula¢@o numérica. Os resultados da eficiéncia obtidos
confirmam a predi¢do do modelo no qual eficiéncias muito altas sdo possiveis na regido

de baixa concentragdo do Metanol.

Isto ocorre devido aos altos valores da inclinagio da curva de equilibrio nesta
regido, resultando num excessivo gradiente de concentragdo no prato e,
consequentemente, considerdvel aumento da eficiéncia. Observagdes similares foram
feitas por Hubner (1972), para o sistema Isopropanol/H,0, por Hay e Johnson (1960) e
Lockett € Ahmed (1983), para o sistema Metanol/H,O e por Shilling e Beyer (1953), para
sistema Etanol/H,O, atribuidas ao pequeno didmetro de perfuracGes no prato e maior drea

interfacial de contato liquido-vapor.

Segundo os autores, as altas eficiéncias de Murphree no ponto sdo caracteristicas

de pequenas perfuragdes no prato.

Biddulph e Dribika (1986) constataram que a predi¢io da eficiéncia é muito
incerta para o “design” de colunas de destilagio com pequeno difmetro, pois a

transferéncia de massa e considera¢des hidraulicas sdo envolvidas e, portanto, a eficiéncia
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de prato é fun¢do do sistema em estudo e do tamanho do prato. A aproximagfo usual para

a predi¢do da eficiéncia é baseada nos seguintes casos:

1. “Performance” dos dados numa coluna ou sistema similar.

2. Correlagdes empiricas tais como as de Drickamer e Bradford (1943), O’Connel
(1946) e Bakowski (1969). Estas correlagBes nfio sdo sempre avaliadas para dados de

equipamentos comerciais € os resultados sdo usualmente conservativos.

3. Uso de modelos teéricos de transferéncia de massa relacionam a eficiéncia no

ponto ¢ a eficiéncia no prato. Neste aspecto, a predicdo € dividida em duas partes:
a) predi¢do da eficiéncia no ponto

b) predi¢io das relages entre a eficiéncia no ponto € no prato, considerando
fatores como mistura de liquido, mistura de vapor, tempo de residéncia do liquido (tempo
de contato), fluxo de alimentagdo ou fluxo de liquido na coluna, gotejamento no prato,

etc. Esta € a aproximacdo do método de AIChE que € comumente usado.

A equacdo desenvolvida por AIChE leva em consideragdo o niimero de unidades
globais de transferéncia de massa relacionadas com o numero de unidades de

transferéncia na fase liquida e na fase vapor através da seguinte expressdo:

1 1 mV
=W, + NI (IL.18)

O nimero de unidades de transferéncia nas fases liquida e vapor s3o definidos assim:
a) Fase liquida
) , 0.5
N, = (1.065x10 Dl.j ) (0.26F +0.15).¢, (IL.19)

b) Fase vapor

(O.776+ 0.116A, —0290F +00217L + OQA)

G Sc 05

(I1.20)
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Uz
A= _f.L_ (I1.21)
12g.D

Onde fr é o fator de fricgdo da espuma. Observa-se nas equagtes (I1.19) e (11.20) que o
tempo de contato (t;) das fases na superficie do prato, o gradiente hidraulico (A) e o fator

F, pardmetros relacionados com as propriedades fisicas do sistema e do equipamento séo

considerados.

Swanson e Gerster (1962) admitiram que este método ndo se aplica para pratos de
contato com pequeno didmetro de perfuragdes, fato confirmado por Biddulph e Dribika

(1986) quando operaram com pratos retangulares com grandes dimensdes € com pequeno

didmetro de perfuragdes, onde o método AIChE foi usado para a predigfio da eficiéncia
no prato. Para os autores, o0 método de AIChE foi desenvolvido e tem encontrado nos
fluxos ndo uniformes e zonas de estagnacdo os elementos primordiais na redugio da

eficiéncia de prato nas colunas de grandes dimensdes.

4. Utilizacdo de colunas de pequena dimensfo ou dados da eficiéncia obtidos
numa planta piloto para a predi¢do da eficiéncia no ponto: este ¢ um método alternativo
para reduzir as dificuldades encontradas na predi¢io da eficiéncia no ponto. Neste
aspecto, Fair et ali1 (1983) usando resultados industriais obtidos por Veatch et alii (1960),
mostraram que a eficiéncia no ponto medida em uma coluna de pequena dimensio
equipada com pratos perfurados com vertedores foram quase iguais ou aproximadas da

eficiéncia no ponto deduzido de pratos comerciais, situando-se entre 50 ¢ 85%.

Tong Yun € Yun Sheng (1981) correlacionaram a eficiéncia de Murphree no ponto
medida em uma coluna de pequena dimensiio como funglic da composicio e
determinaram ¢ numero de pratos reais numa coluna industrial com o didmetro de 1.7 m.
Dribika e Biddulph (1986) trabalhando com sistema Etanol/n-Propanol ¢ Metanol/n-
Propanol concluiram que a drea interfacial aumenta com o aumento da composi¢io
gerando crescimento da eficiéncia no ponto. Esta conclusdo foi confirmada através de
resultados experimentais. A altura da espuma também cresce significativamente com a

composicio.
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Kalbassi e Biddulph (1987) mostraram experimentalmente que o tamanhc da
coluna de teste tem influéncia direta sobre a medida da eficiéncia no ponto.

Young e Weber (1972) admitiram que a eficiéncia é um dos principais fatores no
“design” de uma coluna de destilag@io pois é o pardmetro usado para se obter e avaliar o

seu comportamento.

Existemn diversas pesquisas sobre eficiéncia de pratos para sistemas bindrios: No
The Americam Institute of Chemical Engineering (AIChE) fez-se uma vasta pesquisa
nesta area. As pesquisas sobre sistemas multicomponentes sdo raras. Além disto, a
eficiéncia obtida sobre um sistema bindrio tem limitacGes sérias, isto €, a efici€ncia dos

dois componentes deve ser idéntica. Consequentemente, a questdo imediata surge em

saber s a eficiéncia obtida nestas condigdes reflete sobre o comportamento do sistema

multicomponente. A literatura sugere que para célculos e¢ propostas de “design”, a
eficiéncia de componentes em sistemas multicomponentes deve ser assumida igual para
todos os componentes. Segundo os autores, formas alternativas de determinar a eficiéncia
¢ através da medida da eficiéncia no ponto em diversos pontos no prato ¢ a eficiéncia

global é obtida pela integrac#o.

Resultados experimentais da eficiéncia obtidos por Medina et alii (1978) revelam

que:

1. Uma variagdo significativa da eficiéncia de Murphree ocorre para o componente
de volatilidade intermedidria no intervalo de 0 a 1. Segundo os autores, este fato foi
evidente para o componente Metil-ciclo-pentano, quando trabalhou-se com o sistema n-

Hexano/Metil-ciclo-pentano/Benzeno. Valores fora deste intervalo foram encontrados.

2. A influéncia de erros experimentais no calculo da eficiéncia sfo enormes. Este
aspecto € particularmente importante para os componentes intermediarios na regido na

qual ocorre a concentragfio méxima ou minima,

Os itens citados mostram as dificuldades numa especificacio para o valor da
eficiéncia de Murphree e, nas mesmas circunstincias, desperta maior atengdo sobre a
influéncia de erros experimentais na avaliagdo da eficiéncia de Murphree, € nos perfis de

composigio.
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Sundaresan et alii (1990) afirmaram que a éarea interfacial de transferéncia de
massa e calor em pratos de destilagdo cresce com a agitagfio, ou bem, com a velocidade
superficial do gas, na qual o fluxo de liquido e as propriedades de coalisdo do liquido néo
tém efeito significativo. Segundo os autores, os coeficientes volumétricos de transferéncia
de massa neste equipamento cresce com a agitacfo, isto €, com o aumento do fluxo do

vapor, aumentando na mesma proporgdo a eficiéncia do prato.

IL.8 Influéncia da velocidade do vapor
Uma das variaveis de operagfio que influi na eficiéncia das colunas de destilagéo ¢
a velocidade do vapor na coluna, cujo estudo sobre este problema ¢ empregado o “Fator

I, definido pelo produto da velocidade superficial do vapor, baseada na area da secfio

transversal da coluna, pela raiz quadrada da sua densidade, nas condigdes fisicas do prato
(Williams et alii (1950); Rush e Stirba (1957)). Define-se também um fator F, em que a
velocidade superficial € baseada na 4rea de borbulhamento (Rush e Stirba (1957), dada
pela diferenga entre a drea da segdo transversal da coluna e duas vezes a area do ladrfio
(Moura (1970)). Rewine et alii (1967) consideraram que a vantagem do uso desse fator
esta no fato de incluir indiretamente os efeitos de pressfio nos célculos das velocidades de

vapor.

O efeito da velocidade de vapor sobre a eficiéncia de um prato perfurado (Figura
11.3) mostra que se a velocidade aumenta, atinge-se um ponto em que o liquido comeca a
ser suportado no prato. Se se aumenta mais a velocidade, a eficiéncia aumenta
rapidamente até um valor méximo. Apos passar pelo maximo, a eficiéncia cai lentamente
de modo mais ou menos constante com o aumento da velocidade de vapor. Valores ainda
crescentes de velocidade podem resultar na condigdo de afogamento da coluna ou arraste

de liquido, apés o que a eficiéncia decresce drasticamente com a velocidade de vapor
(Song, 1988).

Este comportamento tipico descrito foi verificado experimentalmente, entre outros,

por Peavy e Baker (1937), Wijk e Thissen (1954), Umholtz ¢ Winkle (1955), Ellis ¢
Bennet (1960), Kharbanda e Chu (1970).
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As explicagGes qualitativas sobre essa variagfo de eficiéncia com a velocidade de
vapor podem ser assim resumidas: o aumento da eficiéncia para velocidades mais baixas
parece decorrer do tempo otimo de contato (Jones ¢ Winkle (1957)), proporcionado pelo
tamanho mais uniforme das bolhas e pela espuma mais “nebulosa”(Peavy ¢ Baker
(1937)). Um aumento subsequente da vazdo de vapor diminui o tempo de contato entre as

fases, o que contribui na diminui¢fio da transferéncia de massa. Por outro lado, ha efeitos

favoraveis com este aumento de velocidade:
a) o grau de aeragfo ¢ intensificado

b) a area interfagial aumenta

¢) a altura de espuma cresce em proporgdes menores e pode com isto aumentar até
o tempo de contato (Gerster et alii (1951a))

Nesta faixa de velocidade, a eficiéncia pode-se manter praticamente constante em
relacdo & velocidade de vapor. Para vazdes ainda mais elevadas, ocorre o arraste do
liquido, diminuindo sobretudo a eficiéncia (Peavy ¢ Baker (1937), Grohse et alii (1949),
Jones ¢ Winkle (1957), Finch e Winkle (1964)).
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Figura 11.3: Dados tipicos da eficiéncia em fung¢do da velocidade
de vapor obtidos por Peavy e Baker (1937)
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IL.9 Correlacdes empiricas e semi-empiricas

No dia a dia da industria nfio € possivel dispor de dados da composi¢do de estagios
nas colunas de destilagdo necessarios para a determinagfio da eficiéncia real; isto
permitiu o estudo e desenvolvimento de correlagdes empiricas e semi-empiricas usadas
para o célculo da eficiéncia global, ou seja, um valor representativo de todas as

eficiéncias usadas nos diversos estagios da coluna de destilag#o.

A maioria das correlagdes desenvolvidas até hoje tem aplicacfo restrita, pois nelas
ndo sfo consideradas as principais varidveis envolvidas no processo de transferéncia de
massa e calor. Outras, tém um bom fundamento tedrico, mas sfo complexas porque

dependem de varidveis dificilmente correlaciondveis, tais como o didmetro médio das

bolhas de vapor e a perda de carga através da espuma.

A primeira correlagio usada para o célculo da eficiéncia foi proposta por
Drickamer ¢ Bradford (1943), cuja aplicagfio ¢ limitada, por se considerar somente a

viscosidade de alimentagio como pardmetro que influencia a eficiéncia.

(O’Connell (1946) observou que a correlagdo de Drickamer e Bradford (1943)
cobria apenas mistura com baixa volatilidade relativa e estendeu a sua faixa de operagéo,
usando o produto da viscosidade pela volatilidade relativa como pardmetro influente no
calculo da eficiéncia para colunas fracionadoras. A correlagdo baseou-se principalmente
nos valores obtidos com sistemas de hidrocarbonetos, gerando uma estimativa de
confianga para o rendimento global da coluna para sistemas de hidrocarbonetos. Segundo
Coulson et alii (1983), esta correlacdo pode ser usada para estimativa aproximada do
rendimento no caso de outros sistemas. O método ndo leva em conta os pardmetros do

projeto do prato e apenas inclui duas propriedades fisicas do sistema.

Van Winkle et alii (1972) desenvolveram uma correlagdo empirica para a
eficiéncia do prato, usada para predizer a eficiéncia de sistemas bindrios. Esta correla¢io

usa grupos admensionais que incluem varidveis do sistema ¢ pardmetros do projeto do

prato que afetam a eficiéncia.
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A tendéncia no desenvolvimento destas correlagdes era a de se levar em conta o
maior niimero possivel de variaveis; assim, a correlacdo de Van Winkle et alii (1972),
embora considere grande nimero de variaveis, estd em desacordo com alguns resultados
bem estabelecidos, como por exemplo, a eficiéncia do prato ser inversamente
proporcional a difusividade de liquido; seu uso € desaconselhavel, pois pode conduzir a

resultados inteiramente erréneos.

A correlagfio desenvolvida por AIChE (1958) € a base para o entendimento e
interpretaco mais profundos deste problema. Foi o estudo mais detalhado dos efeitos das
propriedades fisicas, geométricas e operacionais sobre a eficiéncia de pratos perfurados,

valvulados e de campénula, mas os efeitos de transferéncia de calor foram ignorados e

isto pode induzir a erros nos calculos da eficiéncia.

Correlacdes posteriores a de AIChE visam novos métodos de predicdo de numero
de unidades de transferéncia de massa para se determinar a eficiéncia no ponto,
destacando-se a desenvolvida por Chen e Chuang (1993) e por Prado e Fair (1990) para
pratos perfurados. Nestas correlagdes, a area interfacial da dispersdo de liquido foi
estimada através da teoria de Levich (1962) e os coeficientes de transferéncia de massa

obtidos baseado na teoria de penetragio de Hiegbie (1935).

Witt et alii (1985) desenvolveram uma correlagdio semi-tedrica para a predigdo da
eficiéncia local, baseado no modelo de AIChE. O modelo usa o conceito de nimero de
unidades de transferéncia modificado para ambas as fases, mediante modificagic nos

calculos dos seguintes pardmetros:

a) area interfacial
b) coeficientes de transferéncia de massa na fase liquida

c) coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor

Com as modificagdes introduzidas, a aplicagdo da correlagdo passou a abranger
somente sistemas com baixa volatilidade relativa e faixas de densidades de gis e tensdes

superficiais definidas.
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Estas e outras correlagdes permitem calculos rapidos da eficiéncia global de
colunas, pois s6 dependem das propriedades fisicas medidas em condigdes faceis de
serem obtidas; entretanto, a eficiéncia depende também de varidaveis de transferéncia de
massa que sfo influenciadas pelo projeto do prato (perturado, valvulado ou campénula) e
pelo grau de mistura de liquido, o que pode comprometer os resultados obtidos. A

Tabela I1.1 mostra as correlagdes mais citadas e usadas na literatura.

TABELA IL.1: Equagfes empiricas e semi-impiricas

Autores Equacio Tipouggdgrato Ano
Drickamer — . ) Campénula 1943
cbadtod | Mo =017 0.616Log,, ¥ (x4,

o Conmel 0.255837 Campénula 1946
"Conne —
Moo =487663 0 o t....)
L
Chu LOgto noc =167+ OBLng(V) - Ozsbogw(xu.:a) * Oog‘z'hz Perfurado 1951
N Perfurado 1958
AIChE 77 e 1 — e ToG Valvulado
0G Campénula

0.04 .19
Chaiyavech e Van - o H, 0.0%6 Perfurado 1961
Wi Hoe = 0069 1(—-———] ( ) ()

tLtLI/g pI.Dg
— Campénula 1965
Edulice Hoe =51-325Log(u, ) P
Perfurados e 1972
Macfarlant 0.11s &
aclarian TYOC e O.OSﬁ(R@.SCO'i )(Dg .SC) Campanula
English e Van _ 014 o 035 0.08 Campénula 1983
Winkle T]oc =0.07D,7"5c"" Re Valvulada

Todas as correlagdes presentes na Tabela IL.1 levam em considera¢io a

viscosidade () da fase liquida. Drickamer e Bradford (1943) consideraram nas suas
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analises as fragdes molares na alimentacgfo. Chu (1953) levou em consideragio os fluxos
de liquido e vapor e da altura do liquido (hy) na superficie do prato. English e Van
Winkle (1963) e Macfarlant (1972) consideraram nas suas analises a velocidade e o tipo

do escoamento (laminar ou turbulento) mediante introdugdo do nimero de Reynolds.

D
Re = P (11.22)

Estes consideraram também as difusividades na fase liquida mediante o uso do

numero de Schmidt, assim definido:

S = (11.23)

Nas correlagdes desenvolvidas, os parimetros de transferéncia de calor ndo sdo

considerados na avaliagfo da eficiéncia global, eficiéncia de pratos e de componentes.

II.10 Varidveis que afetam a eficiéncia

E vasto o nimero de varidveis que interferem no desempenho de uma coluna de
destilagfio, as quais dependem do tipo de prato usado no processo, das caracteristicas do
equipamento, do sistema usado e da composi¢do. A Tabela 11.2 ilustra todas as variaveis
envolvidas e citadas na literatura, para os trés tipos de pratos comumente usados nas

industrias quimicas e petroquimicas.
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TABELA I1.2: Varidveis que afetam a eficiéncia de destilagio

Tipo Pratos de Campinula Pratos perfurados Pratos valvulados

1. Temperatura 1. Temperatura 1. Temperatura

Varidveis de 2. Pressiio 2. Pressfio 2. Pressiio

Operaciio 3. Razfo do fluxo, L/V 3. Razdo do fluxo, L/V 3. Raziio do fluxo, L/V

4. Razio do fluxo vapor | 4. Razfio do fluxo vapor | 4. Razio do fhixo vapor
5. Razfio de refluxo 5. Raziio de refluxo 5. Raziio de refluxo
1. Densidade do Hquido 1. Densidade do liquido 1. Densidade do liquido
2. Viscosidade do liquido | 2. Viscosidade do liguido | 2. Viscosidade do liquido

Varidveis do 3. Tensdes superficiais do | 3. Tensdes superficiais do | 3. Tensdes superficiais do

Sistema

liquido (na temp. bolha)
4. Densidade do vapor
5. Viscosidade do vapor

6. Volatilidade relativas

do componente

5
6

liquido (na temp. bolha)
. Densidade do vapor
. Viscosidade do vapor

. Volatilidades relativas

do componente

liquido (na temp. bolha)
4. Densidade do vapor
5. Viscosidade do vapor

6. Volatitidades relativas

do componente

Varidveis do
projeto do

prato

1. Area livre do prato

. Plano de abertura

. Ntimero de campfinulas
. Arranjo da campénula

. Altura do vertedor

. Altura da represa

= N B W N

. Distincia da represa em
relagfio 4s campénulas
8. Modelo do fluxo

-} n Lh e W B2

. Area livre do prato

. Didmetro da perfuragio

. Didmetro distribuigio

. Arranjo da perfuragiio

. Altura do vertedor

. Altura da represa

. Disténcia da represa em
relagfio as perfuragtes

. Modelo do fluxo

1. Area livre do prato
Diidmetro das vilvulas
Peso das vélvulas

Nimero de vilvulas

2

3.

4.

5. Arranjo das valvulas
6. Altura do vertedor

7. Altura da represa

8. Disténcia da represa em
relagfio ds valvulas

9. Modelo do fluxo

Varidveis da

coluna

1. Espagamento enfre
pratos

2. Area do vertedor

3. Arranjo do vertedor

. Espagamento entre
pratos

. Area do vertedor

. Arranjo do vertedor

1. Espagamento entre
pratos

2. Area do vertedor

3. Arranjo do vertedor

38

Para Smith (1963) e Van Winkle (1967), o elevado numero de varidveis envolvidas

e a sua complexa interagfo dificultam o estudo da eficiéncia de destilacfo. Neste caso, o0s

resultados provenientes de um dado estudo aplicam-se para as condig¢bes especificas

estudadas e ndo podem ser estendidas de modo imediato e simples a outros casos. Devido

a complexidade do problema, ndo era e ainda continua ndo sendo disponivel um método

generalizado da eficiéncia com resultados satisfatorios e confidveis.

Observa-se na Tabela I1.2 e em todas as analises feitas que, até hoje, os pardmetros

de especificagfio nas colunas de destilagfio nfo sfo considerados como fundamentais na
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avaliacfo da eficiéncia. Além do mais, o tamanho da coluna, as vazdes € composicdes de
alimentagfio nfio sdo mencionadas como pardmetros que afetam o valor da eficiéncia nas

colunas de destilago.

11.11 Parimetros que influem na eficiéncia segundo dados

apresentados na literatura

Em 1991, Brunello e Song fizeram um levantamento dos diversos estudos tedricos
e experimentais sobre as medidas da eficiéncia nas colunas de destilagdo, descrevendo os
sistemas usados, os par@metros avaliados, tipo de refluxo, tipo de prato e as suas
respectivas dimensdes. Dado a importincia dos dados apresentados pelos autores € a sua

grande relevincia no estudo da eficiéncia destes, sdo descritos nas Tabelas I1.3, I1.4, [1.5 ¢

IL6.

TABELA 11.3 - ParAmetros estudados na avaliago de eficiéncia para sistemas bindrios

Referéncia Sistema Tipo !Didmetro] Tipo
Bibliogra- Objetivo de Estudo Estudado de do de
fica refluxo | prato (m)| Prato
Determinacgio da eficiéncia num Campdnula
Robinson, 1922 | processo continuo etanol - gua Parcial 1,52
Sherwood e Influéncia de arraste de lquido ar- solucfo de soda Campénula
Jenny, 1935 sobre a eficiéncia caustica — 0,46
influéncia da composicio, Campénula
Peavy e Baker, | velocidade de vapor e espacamento etanol - dgua total 6,46
1937 entre pratos sobre a eficiéncia
Walter e Influéncia da pressfio, viscosidade
Sherwood, 1941 | do liquido, altura efetiva do Hquido Campénula
no prato, largura da fenda sobre a etanol - dgua total 0,05
eficiéncia
Influéneia da velocidade de vapor, | isobutano-1-buteno Campénula
Grohse et alii, | temperatura, composigio ¢ adicio{ na presenca de parcial 0.33
1949 de 4gua no solvente sobre a| furfural e solugio de
eficiéneia furfural-dgua
Etanol-dgua,
Williams et alii, | Verificagio da  correlagio de metanol-agoa, total e C anul
1950 (¥ Connell. Efeito da viscosidade do| benzeno-tolueno, parcial 0,25 ampanuia
liguido e da volatilidade relativa benzeno-tetracloreto
sobre a eficiéneia de carbono
Influéneia do nimero de furos,
Arneld et alii, |tamanho de furos, vazio de liquido,
1952 vazio de gds, selo estatico do ar-agua e 0,38 Campénula
liquido sobre a eficiéncia
Mayfield et alii, | Comparago entre pratos perfurados| n-propanol-sec- 1,98 Perfurado
1652 e pratos de campéinula butanol total 0,61 e
Campénula
West et alij, |Influéncia do mecanismo de
1952 transporte de massa sobre a| dgua-dioxido de o 0.08 x 0.05
eficiéncia carbono Perfurado
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TABELA 11.4 Pardmetros estudados na avaliagfo da eficiéncia para sistemas bindrios
(continuagio)
Referéncia Sistema Tipo |Didmetro| Tipo
Bibliogri- Objetivo de Estudo Estudado de do de
fica refluxo | prato (m) | Prato
Shilling e Influéncia da composicio sobre a etanol ~agua total Campé-
Bever, 1953 | eficiéneia parcial 0,46 nula
Wijk e Thijssen, | Influéncia da composicfio e da razfo n-heptano-metil total Perfura-
1954 de refluxo sobre a eficiéneia ciclohexano parcial 0,04 do
Jones e Pyle, | Comparagdo entre pratos perfurados Perfurado
1955 ¢ de campénula acido acético-dgua totai 0,46 Campé-
nula
Efeito da espuma no prato e n-heptano-metil
Jones e Winkle, | influéncia da composicio sobre a ciclohexano,
1957 eficiéncia tetracloreto de total 0,08 Perfurado
carbono-bexeno, n-
octano-tolueno
Estudo de transporte de massa em| dcido acético-dgua, Perfurado
Rush ¢ Stirba, |termos da resisténcia controladora. metil-isobutil ¢ total 0.46 Perfurado
1957 Comparagiio entre eficiéncia predita cetona-agua total 0,15
¢ experimental
Influéncia da drea livre, didmetro do |
Umbholtz ¢ furo, espagamento entre furos, altura n-octano-tolueno total 0.05 Perfurado
Winkle, 1957 |do vertedor, drea do ladrio sobre a 0,08 Perfurado
eficiénceia
Influéncia da vazSo de liquido,
Johnson e vazfio de gas altura do vertedor e| ar-agua-amoénia, ar-
Marangozis, | viscosidade cinemdtica do liquido dgua-solugiio de --- 0,91x0,08 | Perfurado
1958 no grau de mistura do liquido no aminas
prato sobre a eficiéncia
benzeno-n-heptano,
Zuiderweg ¢ | Influéncia dos  fendmenos de| metil ciclohexano-n- | parcial 0,025 Perfurado
Harmens, 1958 | superficie sobre a eficiéncia heptano,etanol-2,2 4 total 0,450 Perfurado
trimel pentano,
benzeno-tolueno
Ellis e Bennett, | Infludncia da  composicio e | metanol-dgua, etanol-
1960 velocidade do vapor sobre a| dgua, dcido acético- | parcial 0.029 Perfurado
eficiéneia dgua
Haselden e i Influéncia de vazio de vapor, razio total
Sutherland, ide refluxo e composiciio sobre a aménia-dgua parcial 0,076 Perfurado
1960 eficiéncia
Hay e Johnson, | Influéncia da geometria do prato, total
1960 velocidade do vapor e composicio metanol-agua parcial 0.20 Perfurado
sobre a eficiéncia
Influéncia da tensfio superficial, | 1-propanol-agua, n-
Chaiyavech ¢ | viscosidade do lquido, volatilidade octano-tolueno,
Winkle, 1961 | relativa, difusividade do liquido e| acetona-1-butano, total
difusividade do wvapor sobre a| metanol-1,4 dioxano, | parcial 0.025 Perfurado
eficiéncia tetracloreto de
carbono- | -propanol
Barker e Self, | Efeito do grau de mistura do liquido
1962 sob regime transitério e permanente | ar-dgua com corante S 1,74%0,34 | Perfurado

sobre a eficiéncia

Azogeramine 2G
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TABELA 115 - Parametros estudados na avaliagio da eficiéncia para sistemas bindrios

Referéncia Tipo | Diimetro Tipo
Bibliogra- Objetivo de Estudo Sistema de do de
fica Estudado refluxo | prato (m) Prato
Efeito de retromistura.
Harrise Comparagfio da eficiéncia predita} ar-dgua-didxido de - 0,1 Perfurado
Roper, 1962 !pelo método de AIChE com carbono
valores experimentais
Strand, 1963 |Influéncia da  constante de
equilibrio do soluto sobre a|ar-dgua com sulutos:
eficiéncia. Comparagfio entre al metilisobutil cetona, o 1,07x0,91 Campénula
eficiéneia predita pelo método do| acetona, isopropanol
AIChE e experimental
Finch e Influéncia da velocidade do vapor,
Winkle, 1964 |vazdo do liquido, difimetro do| metanol-ar-dgua | - 0,73x0,15 Perfurado
furo, altura do vertedor e
comprimento do prato sobre a
eficiéncia
Influéneia da velocidade do vapor, | monoclorobenzeno- 1,00 Perfurado
Wada et alii, |altura do liquido estdtico e pressdo nitrobenzeno, 0,20 Perfurado
1966 sobre a eficiéncia tetracloreto de - 0,08 Perfurado
carbono-benzeno
Gardner ¢ | Efeitos da densidade, viscosidade e | ar-agua: tetracloreto
Mclean, 1969 | tens@o superficial na espuma sobre de carbono, 0,23 Perfurado
a eficiéncia tetracloreto de e 0,23 Perfurado
carbono-ar
Kharbanda e |Influéncia da composigiio, raziio
Chu, 1970 | de refluxo e velocidade de vapor etanol-dgua total 0,213 Perfurado
sobre a eficiéncia parcial
Sealey, 1970 | Projeto de coluna de laboratérioj metilciclohexano- total
para estudos da eficiéncia tolueno parcial 0,032 Perfurado
Garrett et alii, | Comparagio da eficiéncia em duas
1977 colunas. Comparagdo da eficiéncia | benzeno-1-propancl, | parcial 0,46 Perfurado
prevista pelo método de AIChE e! tolueno-1-propanol 0,025 Oldershaw
experimental
Thomase | Estudo do tempo de residéncia do ar-dioxido de
Ogboja, 1982 | liquido carbono-dgua, ar- o~ 0.014x0,305 | Perfurado
diéxido de carbono- 0,81 Perfurado
soda cadstica aquosa
ciclohexano-n-
heptano, isobutano- 0,025 Perfurado
Fair et alii, Extrapolagio de escala n-butano, propileno- | total 0,050 Perfurado
1983 propano, 2- 0,050 Perfurado
propanol-dgua, 1- 1,219 Perfurado
propanol-tolueno
Salvagnini, |Metodologia da  determinagho
1984 experimenta] da eficiéncia efanol-dgua total 0,152 Perfurado
Biddulph e |Pratos perfurados com furos
Dribika, 1986 | pequenos metanol-agua total 0,067x0,089 | Perfurado
Lockette {Influéncia da velocidade do gés,
Banik, 1986 |vazdo do liquido, altura do 1,22x0,63 | Perfurado

vertedor, didmetro do furo e 4rea
da taxa do choro sobre a eficiéncia

ar-agua
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TABELA I1.6 Parametros avaliados sobre a eficiéncia para sistemas multicomponentes

Referéncia Sistema Tipo | Didmetro Tipo
Bibliogra- Objetivo de Estudo Estudado de do de
fica refluxo | prato (m)| Prato
Johnson e Efeito da mistura da fase liquida,
Marangozis, |relacionado as vazdes, altura do ar-dggua-amdnia —— 0,914x0,076 { Perfurado
1958 vertedor, viscosidade do liquido
sobre a eficiéncia
Influéncia da vazdo de vapor, razfio| acetona-metanol-
Freee de refluxo e composicio sobre a etanol 0,102 Campénula
Hutchison, 1960 | eficiéncia acetona-benzeno- total 0,025 Campénula
clorobenzeno
Finch e Winkle, | Influéncia das velocidades de vapor
1964 e de liquido, diimetro do furo e da| ar-Agua-metanol N 0,73x0,15 Perfurado
altura do vertedor sobre a eficiéncia
Diener e Meétodo de predigio de eficiéncia acetona-metanol-
Gerster, 1968 agua total Perfurado
0,127x0,152
Kirstene | Influéncia das vazdes de vapor e
Winkle, 197¢ | liquido, altura do vertedor, didmetro ar-dgua-
do furo sobre a eficiéncia trietilenoglicol ——— 0,73x0,15 Perfurado
n-hexano-
metilciclopentano,
Young e Weber, | Método de predicfio da eficiéncia. n-hexano-
1972 Comparagio com o método do| metilciclopentano- | parcial 0,30 Perfurado
AIChE etanol, n-hexano- total
metilciclopentano-
etanol-benzeno
Biddulph e benzeno-tolueno-m-
Ashton, 1977 | Estudo para uma coluna industrial xileno parcial 2,43 Valvulado
Krishna et alii, etanol-agua-1-
1977 Efeito de difusdo butanol total 0,076 Perfurado
Método de predigio de eficiéneia. ciclohexano-n-
Medina et alii, | Comparagio com eficiéneia | heptano-tolueno, n- total 0,038 Perfurado
1979 experimental heptano-tolueno, n-
heptano-ciclohexano
acetato de metila-
Chan e Fair, | Método de predigio de eficiéncia cloroformio-
1984 benzeno, metanol- total 0,025 Perfurado
acetato de metila-
cloroférmio
Song, 1988 | Influéncia do Alcool isoamilico na| etanol-dgua-dlcool
destilagdo do sistema etanol-dgua isoamilico total (0,152 Perfurado
Barros et alii, | Avaliagio do comportamento dos n-hexano-n-
1994 perfis nas colunas de destilacio com |} heptano-n-octano parcial mn Perfurado
a variagio da eficiéneia
Barros e Maciel | Estude do comportamento da coluna n-Hxano/m- Total e
1995 com sistemas ideais e nfo ideais| Heptano/n-octano Parcial |  =veem- Perfurados
variando-se a eficiéncia agualacetona/
metanol
Maciel e Gomes | Simulagio de uma unidade de
1996 processamento de gas natural e Valvulado
utilizando eficiéncias dos estagios Giés natural Total Perfurado

reais
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Observa-se neste levantamento que a influéncia das especificagfes, parAmetros de
grande relevincia na andlise de processos de separagdo, ndo foram até hoje estudadas.
Além do mais, os perfis da eficiéncia nas colunas de destilagfio ndo tém sido analisados e
estudados apesar de serem considerados como fundamentais na obtencdo dos perfis de
temperatura, fragdes molares das fases liquida e vapor e vazdes globais de ambas as fases

nas colunas de destilagio.

11.12 Conclusoes

Com base nas buscas bibliograficas efetuadas e apresentadas neste Capitulo, €

possivel concluir que:

. r . A A . ~ v .
a) E possivel afirmar que a avaliagio da eficiéncia em fungdo de 1o, 1; ,jM ) T ‘}-M[

e Noc ¢ meramente arbitraria e quando diferentes valores sdo obtidos as tdo chamadas
eficiéncias nfio sdo eficiéncias, mas sim fatores de transferéncia de massa, avaliados
usualmente em termos de maior resisténcia & transferéncia de massa oriunda das
caracteristicas do projeto do prato, das condi¢des fenomenoldgicas de escoamento e das

propriedades fisicas e térmicas do sistema.

b) Apesar dos vastos estudos desenvolvidos até hoje, continuam existindo falhas

quanto ao conceito aplicativo e a abrangéncia das diversas eficiéncias estudadas.

¢) E mais objetivo estudar a eficiéncia em termos dos pardmetros de transferéncia
simultdnea de calor e massa e nfdo somente em termos de transferéncia de massa como

tem acontecido.

d) Torna-se fundamental considerar as condigdes de opera¢do dos processos de
separa¢do e suas especificagoes para melhor visualizar o comportamento da eficiéncia nas

colunas de destilagdo e dai obter os perfis de produtos mais realistas.

e) Todas as comrelagdes apresentadas e avaliadas neste trabalho apresentam

limitagGes quanto a sua aplicagdo pratica.
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f) Apesar de todas as argumentagdes, interpretagdes e criticas sobre as limitagSes
matematicas das equagdes tedricas da eficiéncia da coluna definida por Lewis e de prato

definida por Murphree, estas tiltimas continuam sendo usadas com maior predominancia.

Assim sendo, neste trabalho, pretende-se avaliar valores e influéncias do fator
eficiéncia em colunas de destilagéo, propor novas correlagdes e abordar a modelagem dos
estagios de ndo equilibrio, a qual dispensa o uso de valores de eficiéncia. Com estes
desenvolvimentos, pretende-se fazer comparagdo de perfis, buscando solu¢do cada vez
mais realista dos problemas além de propor modelos associados com pequenas demandas

de tempo computacional para futuras aplicagdes em controle “on-line” destes processos.
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III MODELAGEM DE ESTAGIOS DE NAO EQUILiBRIO
I11.1 Generalidades

As atuais preocupag¢les econdmicas ¢ de minimizacio de poluentes sdo
responsaveis pelo crescente interesse com projetos e politicas de operagdes otimizadas
dos processos de separagdo. Além disso, condi¢des anteriormente de pouca aplicagéo,
tém agora se tornado alvo de pesquisa e de importincia tecnologica, as quais incluem,
entre outras, o tratamento de solugdes diluidas, de solugbes multicomponentes, de
recuperagio de produtos de alto valor agregado, de obtengio de produtos com altissima
pureza, tratamento de correntes secundarias, etc. Estas situagdes todas fazem com que os
sistemas a serem tratados se tornam complexos e cada componente se comporte com

caracteristicas proprias dentro de mistura.

Assim, diversas propriedades fisicas envolvidas no “design” das colunas de
destilagiio e o uso das condigdes do equilibrio de fases, quantificam as dificuldades na
determinacfo de nimero de estagios reais necessarios para uma dada separagdo, atraveés
do uso do conceito de eficiéncia de destilagio. Os estagios de equilibrio (ideais), base do
desenvolvimento de muitos programas computacionais, sdo extensivamente usados nas
operagdes de separagdo por destilagdo e diferentes resuitados numéricos de perfis,

considerando-se estagios reais e ideais sdo obtidos.

Na consideracdo de estagios reais, o desvio do equilibrio resulta da incompleta
transferéncia de massa entre as fases nos estagios. A magnitude desta é afetada pelos
pardmetros operacionais, hidratlicos, de projeto ¢ de composi¢do dos componentes do
sistema. Este desvio afeta o contato na interface o que reduz substancialmente a

eficiéncia.

A motivagdo para o desenvolvimento da modelagem de estagios de néo equilibrio

foi a necessidade de descrever um processo de separagio com a eliminagfo completa de

fatores empiricos, como a eficiéncia, conhecer melhor os fendmenos que ocorrem dentro
da coluna e em cada estagio, levando-se em consideragio pardmetros importantes do
processo e, por fim, chegar até as avaliagSes dos modelos baseados no conceito de

estagios de nfo equilibrio e correlagdes de eficiéncia.
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O objetivo desse capitulo ¢ descrever a modelagem matemdtica do processo de

destilagfio de estagios de nfo equilibrio.

I11.2 Trabalhos existentes

Existem alguns estudos feitos sobre o modelo de estagios de ndo equilibrio
visando a aplicagio em diversos processos de separagfio tanto para o estado estacionario
como para o estado dindmico, envolvendo a destilagdo convencional, absor¢lio e

destilacfio extrativa.

II1.2.1 Processo de destilagio convencional

Krishnamurthy e Taylor (1985a) descreveram o modelo de estigios de ndo

equilibrio aplicado a uma coluna de destilagio multicomponente sem reagdo quimica, no
estado estacionario e compararam os resultados de simulagdes com resultados
experimentais (1985b) e, posteriormente, compararam a performance do modelo de
estagios de ndo equilibrio com a do modelo de estadgios de equilibrio (1985¢c). Nestes
trabalhos ndo foram descritos detathes da modelagem dos estagios de nfo equilibrio e as

diversas correlagdes usadas para o cdlculos das propriedades fisicas e térmicas.

Powers et alii (1988) deram énfase computacional a simulagfo utilizando a

modelagem de estagios de néio equilibrio no estado estacionario.

Biardi e Grottoli (1989) descreveram um modelo € um algoritmo para a

modelagem dos estagios de ndo equilibrio.

Sivasubramanian e Boston (1990) estenderam o modelo de ndo equilibrio
incluindo sistemas com reagles quimicas com énfase particular em unidades de
tratamento de gases acidos aplicado para equipamentos de contato, de recheios ou de

pratos e, ainda, para colunas simples ou interligadas.

Hung e Taylor (1990} estenderam também o modelo de Krishnamurthy e Taylor
(1985a) para aplicacdo em colunas de destilagdo de pratos ou de recheios em operagdes

no estado estaciondrio e dindmico, colunas simples ou interligadas e, levaram em
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consideracio o regime de escoamento (laminar ou turbulento) e a hidrodinimica da

coluna (queda de pressdo).

Kooijman e Taylor (1995) descreveram uma modelagem de estagios de néo

equilibrio para simulag¢@o dindmica de colunas de destila¢do com pratos.

1I1.2.1.1 Sistemas estudados

Diversos sistemas foram estudados desde sistemas ideais formados por misturas de

hidrocarbonetos até sistemas altamente nfo ideais.

Krishnamurthy e Taylor (1985b) estudaram os seguintes sistemas binérios:

benzeno-tolueno, etanol-agua, acetona-cloroformio € os seguintes sistemas terndrios:
benzeno-tolueno-etil benzeno, acetona-metanol-etanol, acetona-metanol-dgua, metanol-

isopropanol-agua, benzeno-tolueno-metaxileno.

Krishnamurthy e Taylor (1985¢c) estudaram ainda os sistemas: metanol-
isopropanol-agua,  acetona-metanol-dgua,  etanol-tercbutanol-dgua,  metano-etano-

propano-butano-pentano.

Taylor et alii (1987) apresentaram as seguintes simulag¢les: destilagio de uma
mistura ndo ideal (metanol-isopropanol-agua) em colunas de recheios e destilagdo de

mistura de hidrocarbonetos em escala comercial em colunas de pratos.

Powers et alii (1988), estudaram os seguintes sistemas: acetona-metanol-agua ,

etanol-tercbutanol-dgua, metanol-isopropanol-agua.

Biardi e Grottoli (1989) estudaram os seguintes sistemas: metano-etano-propano-

propeno-isobutano-butenol-nbutano-isopentano-acido sulfidrico, metano-etano-propano-

butano-pentano, metanol-isopropanol-agua.
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Sivasubramanian e Boston (1990) estudaram os seguintes sistemas : metanol-
etanol-gua, etanol-acido acético-agua, etano-propano-butano-nonano ¢ Hung e Taylor

(1990) estudaram o sistema benzeno-tolueno-ortoxileno.

I1.2.2 Absor¢io

Krishnamurthy e Taylor (1985a) descreveram o modelo de estagios de ndo
equilibrio para operagdes de absor¢do em estado estaciondrio. Em 1986, simularam a
absor¢do da aménia em dgua, absor¢do de gases dcidos utilizando metanol resfriado como
solvente € um processo em que um Oleo de hidrocarboneto pesado € utilizado para

absorver uma mistura de hidrocarbonetos leves.

Sivasubramanian et alii (1987) estudaram a absor¢do de gases dcidos utilizando

metanol em uma coluna de recheios.

Grottoli et alii (1990) descreveram também uma modelagem de estigios de néo
equilibrio aplicada a absor¢do no estado estaciondrio e aplicaram na simulagfo visando a
recuperagdo de 96% do benzeno contido em uma corrente gasosa, utilizando um oleo de
hidrocarbonetos e a absor¢dio das fragdes mais pesadas de uma mistura gasosa de

hidrocarbonetos mediante uso de uma corrente liquida de hidrocarbonetos.

Kooijman e Taylor (1995) descreveram a simulagio dindmica de uma operagio de

absor¢do utilizando a modelagem de estagios de ndo equilibrio.

I11.2.3 Destilaciio extrativa
Ricker et alii (1981) e Krishnamurthy e Taylor (1985a) descreveram o modelo de

estagios de ndo equilibrio aplicada a destilagdo extrativa no estado estacionério.

Taylor et alii (1987) apresentaram as seguintes simulagdes: separagio do
azeotrope acetona-metanol por destilagdo extrativa com dgua; separagio de

hidrocarbonetos com pontos de ebuli¢@o préximos por destilagdo extrativa com furfural.
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Kooijman e Taylor (1995) descreveram o modelo de estdgios de nfo equilibrio na

stmulagiio de uma destilagdo extrativa dindmica usando o sistema n-heptano/tolueno,

tendo como solvente o fenol.

I11.3 Modelo desenvolvido

Apesar da existéncia destes trabalhos publicados, os mesmos ndo apresentam
detalhes das equagdes utilizadas, consideracdes e métodos de célculos. Além disso,
nenhum dos autores publicou o algoritmo de calculo, o programa ¢ dados hidrodinAmicos

importantes nesta abordagem de ndo equilibrio.

Muitos autores recomendam nos seus trabalhos o calculo dos coeficientes de

transferéncia de calor na fase liquida, calculando-se primeiramente o coeficiente de

transferéncia de calor na fase vapor e multiplica-lo por 1000. Este conceito ndo
representa de forma objetivo o comportamento dos coeficientes de transferéncia de calor
nas colunas de destilagdo, No desenvolvimento do modelo apresentado neste trabalho,

sdo usadas expressdes apropriadas para este calculo.

A literatura nas suas diversas exposi¢des ndo mostra claramente formas
simplificadas da montagem da matriz geral e nfo expdem as equagdes usadas para o
calculo das diversas propriedades fisicas e térmicas na modelagem dos estagios de nfo

equilibrio.

Sendo assim, neste trabalho desenvolveu-se a modelagem de estigios de néo
equilibrio com todas as equagdes explicitas e as mais rigorosas buscadas desde os mais
modernos desenvolvimentos no calculo dos coeficientes de transferéncia de massa e calor
até equagdes rigorosas para a constante de equilibrio, entalpia da fase liquida e vapor para
o calculo das equagdes na interface, as quais constituem uma condi¢do de contorno para

as taxas de transferéncia de massa e calor.

O modelo matematico desenvolvido neste trabalho deu origem a um programa
computacional em linguagem Fortran denominado DISNON o qual foi elaborado em
conjunto com a tese de mestrado de Pescarini, aluna de Laboratério de Desenvolvimento

dos Processos de Separacdo (Pescarini, 1996).
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O grau de detalhes da modelagem desenvolvida neste trabalho € grande e faz deste
modelo o mais completo existente até hoje na literatura disponivel. As correlagdes dos
coeficientes de transferéncia de massa e calor usadas neste modelo sdo para oS pratos de

campénula.

3.1 Descricdo do Modelo

O modelo desenvolvido consiste dos balangos de energia ¢ de massa para cada
fase e para cada componente, equacgdes de transferéncia de massa e de energia na fase
liquida e vapor e relagdes de equilibrio que representam as composi¢cdes e as

temperaturas na interface.

A caracteristica bsica do modelo de estdgios de ndo equilibrio é a consideragfo
da ndo existénecia de equilibrio entre as fases liquida e vapor que deixam o estigio. O
equilibrio termodindmico ¢ assumido apenas na interface liquido-vapor que separa as
duas fases em contato. Nas equagdes que descrevem o processo incluem-se as equacgdes

para determinag@o dos fluxos de transferéncia de massa e energia entre as fases.

A chave do modelo ¢ que as equagdes de conservagio sdo escritas para cada fase
independentemente e resolvidas juntamente com as equagdes de transporte que descrevem
os fendmenos de transferéncia de massa e energia simultineos em misturas

multicomponentes.

ﬂi
frv(ij) fliGi+1,))
sY JH'® HYi+1)
Ei Finy
co P
5 Vapor Liquido _
| — "
pEi FSTR;‘L
. L
o HFE-
oo — st
f11(1,1)
k4

Figura III-1 Caracteristica do modelo de estdgios de ndo equilibrio
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Considerando-se um estdgio i (Figura I[I.1) de uma coluna de destilagio com
escoamento a contracorrente multicomponente, apresentando duas fases, liquido e vapor,
que nio estdio em equilibrio; h4, portanto, transferéncia de massa e energia através da

interface comum (representada na figura pela linha pontilthada).

. - , P not . x Vepl_ pl
O estagio esta em equilibrio mecénico, ou seja, pressdo constante (P;" = P;"= Py ).

Sdo consideradas as saidas e alimentagdes laterais de vapor e liquido e adigdo ou remogdo

de energia em cada estigio, quando for o caso. Considerando-se estado estaciondrio, as

equagdes que descrevem o fendmeno séo:

I11.3.1.1 Equacdes de balan¢o de massa

I11.3.1.1.1 Fase liquida
L

Mf‘j =11+ %; flli, j) - fliG +1, ) - FSIRG, j)(1-FKV.) - Ni}- =0 (L. 1)
i
FSTR(,j) = FSTR(, j)L + FSTR(, ;)V (I1L.2)
FSTRG,j) = FSTRG,j). (1-FKY,) )
FSTR(, j)V = FSTR(, j). FKVi (111.4)
111.3.1.1.2 Fase vapor

\%
Vo i 5 o Y
M, = v, 1+ v fov(i-1,3) - FKV,.FSTRG )+ N; . = 0 (I11.5)

i

L v o . . * . f e+ ..
Onde Ni; e Nj;" sdo os fluxos massicos difusionais da espécie j na fase liquida e na fase
vapor. Convencionou-se que a transferéncia de massa da fase liquida para a fase vapor é

positiva.
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I11.3.1.2 Equacdes de Balango de Energia
I1.3.1.2.1 Fase vapor

V

s.
vV M1 Vv vV Vv Vv vV |
Ei =1+ FV -Hi -HFi —Hi~1+Qi +£i = () (1IL.6)

I11.3.1.2.2 Fase liquida

L

S. :
L _ i |.L L L L L _ )
S R LT A T (IL.7)

1

g~ — fluxo de energia entre na fase liquida no prato i.

II1.3.2 Equacoes de conservacio

As equagdes de conservagiio para cada fase sdo conectadas através do balango de

energia ¢ de massa na interface. Assim, a equagfio da energia na interface € dada por:

E'=¢g —-"=0 (IIL.8)

1 I i

A equacfo de balancgo de massa na interface é dada por:

M, = N‘_’j" -N."=0 (11.9)

L
111.3.3 Relacbes de equilibrio na interface
Na interface liquido-vapor, a equagfio de relagbes de equilibrio é usada para

representar a ocorréncia de equilibrioc na interface, relacionando-se com as fracdes

molares na interface.

I SN .
Q; - K@) xG) - yip -0 (IIT.10)
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Onde
K@, j)' = fix',y', T', P) (I0.11)

I11.3.4 Equacdes de soma

Sivo= Yy, -1 =20 (T11.12)
Si* =Xx(i, ) -1 =0 (111.13)

Todas estas equagdes sdo combinadas para gerar a equagdo de conservagdo para o

estdgio como um todo.

I11.4 Fluxo de transferéncia de massa
A transferéncia de massa é um processo direcionado pelo gradiente de
concentracio (mais precisamente, pelo gradiente do potencial quimico), portanto, o fluxo

de transferéncia de massa na fase vapor dependerd da diferenca de composi¢fo no seio da

. I . YT r .
fase vapor (Y, ;) e na interface (Y, ;). O mesmo raciocinio € valido para a fase liquida.

Muitos outros fatores (temperatura, propriedades fisicas dos componentes,
geometria do sistema, hidrodindmica e os proprios fluxos de transferéncia de massa)
influenciam no calculo do fluxo de transferéncia de massa ¢, geralmente, os efeitos dessas

varigaveis sdo incluidos no coeficiente de transferéncia de massa.

Para calcular o fluxo de transferéncia de massa (Nj;) € necessaria a integraco das
taxas pontuais (n;;). Para simplificar as integra¢des, assume-se que a interface ¢ uniforme
e considera-se o coeficiente de transferéncia de massa constante no prato i. As
composigdes € temperatura no seio das fases sdo consideradas constantes no interior de

cada prato e iguais as composi¢des e temperatura de saida do prato. A integral é igual a

taxa pontual média multiplicada pela 4rea interfacial.

Nij = J“i,j'dai I R R (I11.14)
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1.j

R “ 4
L % ni,j' i (IL.15)
A transferéncia de massa em misturas multicomponentes na fase vapor ¢ descrita
pelas equagdes de Maxwell-Stefan baseadas no modelo do filme no estado estaciondrio
unidimensional. A transferéncia de massa multicomponente, na fase liquida ¢

representada por uma solugfo analitica aproximada das equagdes generalizadas de
Maxwell-Stefan (Krishnamurthy e Taylor, 1985b):

AV nc-1 Y I T
Mg kéi Kk ik - Y ¥ Y™ (111.16)
Para j=lancl
Ll b1 T
057 & R T X)) N (IL17)
para j=1 anc-1
T nC
n= 4N (IIL18)
Portanto,
vV V. _V 1
= &k Yige Vi Pk kK= 1ano) (1I1.19)
L L L 1
o= 0 KX X gy k=lang (I11.20)

Substituindo as equagbes (II1.16) e¢ (IIL.17) nas equagbes (II.14) e (II1.15),

respectivamente, tem-se;

v nel I T
N T & Kk i - ) TN (I11.21)

Paraj=1 anc-1
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L nc-l g I T
Nii = & K Ci ¥ %N (I1.22)
Para j=1anc-1
T nc
Ni = 5N (I11.23)
1 _]:E L}
Portanto
V vV .V 1 v I \Y
Nij = Nij &ipea0 Y0 %50 § - T o Ny k=1ano) (111.24)

L L L I
N.. =N '(Ki,j,k'ai’ %

L1 L]

L I L
s Xi,j s Tl s TI ’ Ni,k’ k=1 anc) (HIZS)

v L : . : o
K.« e Kijx sdo os coeficientes de transferéncia de massa multicomponente e a; ¢ a drea

interfacial para transferéncia de massa e energia.

A transferéncia de massa em mistura multicomponente € mais complicada do que
em sistemas binarios devido 4 ocorréncia de fendmenos como a difusfo reversa (difusdo
de uma espécie contra seu préprio gradiente de concentragdo), ou difusdo osmotica

(difusdo de uma espécie apesar de ndo haver gradiente de concentragdo para ela).

Como foi visto anteriormente, a transferéncia de massa multicomponente pode ser
descrita pelos coeficientes de transferéncia de massa multicomponente e érea interfacial,
onde o conhecimento do “design” da coluna, do tipo de prato e das propriedades fisicas

do sistema € fundamental para a determinagfo desses valores.

O coeficiente de transferéncia de massa e a area interfacial podem ser calculados
separadamente através de correlagdes apropriadas, ou pode-se combinar a area interfacial
diretamente com os coeficientes de transferéncia de massa € calor, isto porque existem

correlagbes que calculam o produto do coeficiente de transferéncia de massa pela area

interfacial.
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I1L.5 Coeficiente de transferéncia de massa multicomponente na fase vapor

A equagdo (II1.22) para o célculo do fluxo de transferéncia de massa

multicomponente na fase vapor € escrita na forma matricial:
IN] = KTy - y'5+ Nyl (111.26)
[NY]; é a matriz dos fluxos massicos na fase vapor, no prato i, com dimensdo (nc-1, 1).

WV r . . ~ . .
[K']; é a matriz dos coeficientes de transferéncia de massa multicomponente na

fase vapor, no prato i, com dimensdo (nc-1, nc-1).

[y]; & [y-y'); sdio matrizes com dimensdes (ne-1, 1).

Existem diversas maneiras de se determinar [KV];.ai, neste trabalho é utilizado o
método de Krishna e Standart (1976) que leva em consideracfio os efeitos de interagio

implicitos nos fluxos:

K }a =[G} [G* ] {exp[ G- [ 1]} (IIL.27)
[G®)i/a;=[G]i  onde my; =y (111.28)
[G*)i=[G]; onde my; =Ny (111.29)

[G™]; € [G®]; sdo definidos a partir da matriz geral [G] formada pelos clementos:

m. . ne m.
Gijj = S = kbvl’k (I11.30)
i,jne i ik

k#j ej=1anc-1

Onde kb;;x sdo os coeficientes bindrios de transferéncia de massa
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G

Lk~ CMgt LV WY, (IIL31)
k#jej=1anc-l

Pelas equagdes (I11.30) e (II1.31) verifica-se que para se calcular os coeficientes de
transferéncia de massa multicomponente so necessarios o conhecimento dos coeficientes

de transferéncia de massa bindrios na fase vapor e area interfacial.

1116 Coeficiente de transferéncia de massa binario na fase vapor

Através do método do AIChE para ‘Nimero de Unidades de Transferéncia’

(King,1980), pode-se calcular o produto do coeficiente bindrio de transferéncia de massa
e area interfacial como fungio das propriedades fisicas e da geometria do sistema.

Para uma coluna de pratos:

(0,776 + 0,04567.HW -0.2377.10°Y 2R+ 87,3}9.10'6.ng ) v

Vv
kb. ., .a. = E
LA v i (II1.32)
10«2‘%gxnsLV
mist,V \%
o DIE
onde FiF ¢é o fator F calculado como:
Y pymshY | mistV
FF o i Ukt
i ' 1.
1 piml bV AREA (I.33)
F ifiL.PMTmSt’L
L. = ——————
P sl ey (T11.34)

PM?’"“’V ¢ calculado pela equagdo (II1.35):
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mist,V ne

PM, = ;Ez y;;-PM; (I1L.35)
migt, %€ ‘

PM. = j§1 X, ;- PM, (I1L.36)

HW ¢ a altura da represa, EM ¢é o espacamento médio para o fluxo do liquido e

ARFEA € a area de borbulhamento.

Estas correlagOes foram apresentadas através das seguintes equagdes:

2

- , , . %
Equagdo usada no caleulo da area da seqdo transversal da coluna: A =

Altura da represa: HW = 0.05D

Disténcia percorrida pelo liquido na superficie do prato: Zy, = 0.75 D
Espacamento médio para o fluxo do liquido: EM =0.70 D

Area de borbulhamento: AREA = 0.75 A

Nestes casos, D € o didmetro do prato.
I1L7 Coeficiente de transferéncia de massa multicomponente na fase liquida
A equacgdo que descreve o fluxo de transferéncia de massa multicomponente na
fase liquida escrita na forma matricial é:
NV} = [K") e [x - ]+ N [x]; (111.37)

[N"; é a matriz dos fluxos méssicos na fase liquida, no prato i, com dimensdo (nc¢-1, 1).

L . . . A e .
[K"]; € a matriz dos coeficientes de transferéncia de massa multicomponente na fase

liquida, no prato i, com dimens#o (nc-1, ne-1).
[x]; e [x'-x]; sdo matrizes com dimensdes (nc-1, 1).

Para o célculo de [K"}.a; é utilizado o método de Krishna e Standart (1976):
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K ia = [G® 1.y [GOT; [GP); (111.38)
[G”)i = [G™L{exp[G7];} - {exp[G"i - [ L1} (IIL.39)
[G"]: =[G} IG™ (II1.40)
[G®]i/ai=[G]; onde my; = x;; (111.41)
[G*L =[G} ondemy =N (111.42)

Os elementos[G]; sdo dados por:

B I R
iii T L &1k (I1L.43)
e i ke hpk
k#j ej=1anc-1
1 1
G.. = -m... . 1IL44
Lix Wl e, ke a (HL44)
15_]31( i LB 1

k#jej=1anc-1, onde kb;;x s80 os coeficientes bindrios de transferéncia de massa na

fase liquida.

[G("]; ¢ a matriz dos fatores termodindmicos com elementos dados por:

c Ny gy

G, = .
Lk J Inx;

(T11.45)

ik k

j=lanc-lek=1anc-1

Onde a derivada do coeficiente de atividade ¢ determinada numericamente.
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Da mesma maneira que na fase vapor, para o calculo dos coeficientes de
transferéncia de massa multicomponente € necessario o conhecimento dos coeficientes de

transferéncia de massa binarios na fase liquida e 4rea interfacial.

IT1.8 Coeficiente de transferéncia de massa binario na fase liquida

Utilizando-se o método retirado do AIChE (King, 1980), para colunas de pratos:

0,5
L 4 L ’ -1/2 _F L _L
kbi,j,k‘ai = (4,124.10 ‘D}Fi,j,k) .(0,21313.10 Fi + 0,15).ti Fl (111.46)

Onde DIF;; ¢ a difusividade binaria, FF é o fator F e F~ ¢ o fluxo de liquido no prato,

respectivamente.

O tempo de contato médio do liquido € dado por:

Z
L L
t. = 1,2002. HU, —LT;‘ (111.47)
i
Onde o Hu; € ¢ “Holdup” do liquido no prato ¢ é dado por:
HU, = 0,0254.(1,65 + 7,4803. HW + 80,478 L - 0,5328. FiF) (111.48)

IIL.9 Fluxo de transferéncia de energia

Da mesma forma que no calculo do fluxo molar, o fluxo de energia (g;) € igual a

integracdo das taxas pontuais (e;):
g, = ,fei .da. = e, .a. (111.49)

L L L
g = Jei da. = e a, (T11.50)

i i%
A taxa pontual de energia ¢ constituida pela taxa condutiva e convectiva devido ao

transporte de entalpia na interface.
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Fase Vapor :

ne
eV =g + % n; ;- Hij (TIIL51)

A taxa condutiva (q,'v) ¢ dependente do gradiente de temperatura no fluido:
v .V
q; = he (L - '[.'I) (111.52)

Introduzindo as equagdes (I11.51) e (111.52) na equagao(111.49):

v v v .1 % -V
& =he a (L -T)+ %INL}.HLJ (111.53)

Na fase vapor ¢ introduzida uma corre¢do para fluxos altos pois a resisténcia na

fase liquida € muito pequena quando comparada com a resisténcia na fase vapor:

ﬂv \%
vV i A2 R
& = he, .a. & (L -T) 4 jglNi,j'Hl’j (111.54)
e ! 1
V
v i P
T (II1.55)
1 1
Fase Liquida:
N —1
e = QiL + Zd ni,j‘Hiai (111.56)
e
¢ = he (T - T) (IIL57)

Na fase liquida, a corre¢do para fluxos altos é ignorada pois a resisténcia 2
transferéncia de energia na fase liquida ¢ muito menor que na fase vapor ¢ o fator de

correcio € proximo da unidade.
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Introduzindo as equacgdes (111.56) e (I111.57) na equagfo(IIL.50):

L L | PR L

%ﬂmﬁﬁ@-§)+%%ﬁm (1L58)
Portanto

L L. L L I

& =& Gopan, x L T Ny ks Tang (IIL59)

vV V. _V A |

g =& (e a,yy T T Ny k= danc) (H1L.60)

V A . ~ . I3 -
he;' e he sdo os coeficientes de transferéncia de calor na fase vapor e liquida,

respectivamente, ¢ podem ser estimados por uma correlago, analogia ou expressdo

tedrica.

IHL.10 Coeficiente de transferéncia de energia na fase vapor
Para o célculo do coeficiente de transferéncia de calor no estagio i na fase vapor é
utilizada a analogia de Chilton-Colburn que relaciona a média dos coeficientes de

transferéncia de massa binarios com he” (Bird et al., 1960):

medio . 2/3
v (. V mist,V [V |
Introduzindo-se a drea interfacial (a;) na equagdo (II1.61), tem-se:
medio . 23
A v mist,V V
hci 2, = (kbi,j,k‘ai) .Cpi .(Lei ) (111.62)
Onde Le; € 0 nimero de Lewis, determinado assim:
mist,V __ mistV
e, = :
i MLV mistV v medio (l11.63)
. .Cp. A DIE |
i i i,j.K
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mist ¢ 1

onde ct™" € a condutividade térmica da mistura no estagio i € p; ™S ¢ a densidade de

mistura no mesmo estagio.

nc nc
v medio j§1 ké; Kbk 8 iy ik
Kb; . 12 = TR (IIL64)

2 Xy ..y,
FE ik

onde k # j
nc nc
g medio &% DIy v
(DIFi,j,k } - ne ne (111.65)
S vy
Flk=1 "4 7L
onde k # ]

PM™ ¢ calculado pela equagdio (TH.35).

11E.11 Coeficiente de transferéncia de energia na fase liquida

Na fase liquida, o calculo de hCiL ¢ feito utilizando a analogia da penetracio.

Lj.k ( L )medio (I11.66)

DIE -

|

Introduzindo a area interfacial da mesma maneira que na fase vapor:

o mist, L | oy
P ‘ i( L )medio (111L.67)

\} DIE

1,3,k
onde o; € a difusividade térmica definida como:

medio |
L L
hci A, = (kbi,j,k'ai)

ctimlSt’L. PMirmSt’L
a - pmist,L TSLL (TI1.68)

i Cp;
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mist

™St ¢ a densidade de mistura no estagio e ct]

onde p; ¢ a condutividade térmica da

mistura no estagio correspondente.

e one L
medio _]Z kgl Kb, :}sk 1 15.] ) Xi,k
) = nc ne (IT1.69)

B ik

L
(Rbi,j,k -a,

ne nc
medio 2y DI 5105,
nc ne (IL.70)

J‘E;ké X Lj 1,k

L
(Dm i,jk

PM:"’SLL ¢ calculado pela equacdo (1I1.36)
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111.12 Médodo do célculo das propriedades fisicas

Também serfio mostradas as equacdes ¢ modelos utilizados para os célculos das

constantes de equilibrio e entalpias das fases liquida e vapor.

I1L.12.1 Propriedades fisicas
I11.12.1.1 Densidade da fase vapor
111.12.1.1.1 Densidade do componente puro na fase vapor

A densidade do vapor € calculada através da equacfio dos gases ideais corrigida

pelo fator de compressibilidade para gases reais (Reid et al., 1987):

v Pi.PMj
gy = m (IIL71)
cm?®.atm
Onde R = 32,06m.

I1L12.1.1.2 Calculo do fator de compressibilidade para o componente puro

Para um vapor real, a ndo idealidade ¢é convenientemente expressa pelo fator de
compressibilidade (Z;;):

;= RT (IIL.72)

A equagfo Virial escrita como uma série de poténcia em P; ¢ truncada para conter
até o 2° coeficiente Virial ¢ utilizada para o calculo do fator de compressibilidade (outras

equagOes para a fase vapor poderfio ser usadas):

Bviriall.’}..Pl.
Z;=1+ Rt (IT1.73)

O 2° coeficiente Virial ¢ calculado através das propriedades criticas tabeladas
(Reid et al., 1987).
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.. C
meali,j-.P}-

Rc ~ bvirial} + @, Bvirial,, (IIL.74)
")

Rearranjando a equacdo (IT1.75) obtém-se o Bvirial;; :

C
BViriaIi}- = ch ( Bvirialgj + coj.Bvirialij) (I11.75)
i
o 0,422
Bvirial;, = 0,083 - T iF (I11.76)
(5)
o 0,172
Evmnadi’j = 0,139 - a2 (I1.77)
()
- ch (111.78)
Pt = Eg— (IL.79)

i

111.12.1.1.3 Densidade de mistura na fase vapor

Para uma mistura real, a equagdo (111.72) ¢ utilizada substituindo Z;; por

Zi“iSt e PM; por PM.f’jSt’v:

mistV Prpwsw

Y= (IIL.80)
PMPY = Dy, PM, (IL81)
=1

111.12.1.1.4 Calcule do fator de compressibilidade para a mistura

A equagdo (II1.74) é utilizada substituindo-se Bvirial; por Bvirial ™" .
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Bvirial™ . P,
+ TRT (111.82)

1

"™ =1

Para o calculo do 2° coeficiente Virial para a mistura utilizam-se as equacdes

abaixo:
vaalxnm = Zk}: Yi,j'Yi,k'BBViriali,j,k (TI1.83)
=l k=l
l??JE?vVirialm{.]E’Pfk - o
R.Trfk = BBvirial};, + ww;, Bvaa}*i,j,k (111.84)
BBvirial, ;, = PPC ( BBvirial};, + aw,, BBvirial;;, ) (I11.85)
P, ‘
BBvirial? 0,083 *“_—0’422
nal;;y = Y, - 16 (111.86)
TS )
o 0,172
BBvirial. ., = 0,139 « ————= (IL.87)
>N T '
ik

C C C C ~ " .
Para se calcular TT;, , PP, VV, 77/ e oo sdo utilizadas as seguintes

regras (Reid et alii, 1987):

3 3
VS ml(( f} +(ch)”3\[ (111.88)
ix = L 5 J 1.
@ T o,
ooy = ——— (I11.89)
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7o + 7
7z;, = — 5 (I11.90)
115 = (16.16) " (11,
i = AL L) ALK (LIL91)
77° R.TTS
PP, = — IT1.92
ik vak ( )

Para moléculas que nfo diferem muito no tamanho e na estrutura quimica, a

constante binaria K, pode ser considerada igual a zero. Valores de K’y para uma

variedade de sistemas bindrios foram publicados (Tarakad e Danner, 1977).

Para bindrios onde ambos os componentes caem numa dessas categorias:

hidrocarbonetos, gases raros, gases permanentes, mondxidos de carbono, K, pode ser
b !

estimado por:

(( Vf)m . (Vf)m)?’ (T11.93)

I11.12.1.2 Densidade da fase liquida
I11.12.1.2.1 Densidade do componente puro na fase liquida

A densidade do liquido puro ¢ calculada através da correlagdo de Goyal et al.

(Perry et al., 1986) que exige apenas o conhecimento das propriedades criticas:

) PJ.C.PM”( 0,0653 R\[
pi = e (C 0,09.T;; | (TIL.94)
(%)

: j
Na equagfio (I11.95), para Tf;s 0.8, os desvios médio e maximo sdo da ordem de

2% e 4%, respectivamente.
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i11.12.1.2.2 Densidade da mistura na fase liquida

Para o calculo da densidade da mistura ¢ utilizada a seguinte equagéo:

A= x ot (I11.95)
=

I11.12.2 Viscosidade da fase vapor
I11.12.2.1 - Viscosidade do componente puro na fase vapor

A férmula de Bromley e Wilke (Perry et al., 1986) para o calculo das viscosidades
dos gases ¢ vapores puros em pressdes baixas ¢ utilizada. O erro médio € de 3 % ¢ o erro

maximo € de aproximadamente 13 % .

A viscosidade do componente puro € fungfio apenas das propriedades criticas e da

temperatura e € dada por:

v 333.10%.(PM, T
Hi; = (Vc)m

J

f(1,33T;)) (I11.96)

A funcdo (1,33 T,-i) ¢ representada analiticamente pela equagdo de Scheibel:

)0=645 0,261

f1,337%) = 1,058( T8) - e
1 37 > -Ti,j)
(1,9.T%)

(11.97)

A equagdo de Scheibel deve ser aplicada para Tinj >0,3.

111.12.2.2 Viscosidade da mistura na fase vapor

Para o calculo da viscosidade da mistura gasosa em pressdes baixas, ¢ utilizada a

seguinte equagdo (Perry et al., 1986) :

Z Yij #;-(PM;)W
mistV _ ol
2 i N (IT1.98)
< yi,j-(PMj)
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Esta equagdo foi bem verificada com misturas de hidrocarbonetos e os desvios
médios sdo de 1,5 % e os maximos da ordem de 5 %. A equagdio ndo se aplica para

misturas gasosas que contenham hidrogénio.

II1.12.3 Viscosidade na fase liquida
111.12.3.1 Viscosidade do componente puro na fase liquida.
Para o célculo da viscosidade do liquido puro utiliza-se o método de Orrick e

Erbar (Reid et al., 1987). O método emprega a técnica de contribui¢do de grupos para
estimar AV, e BV;.

[ BV
ﬂ. . .
m = (Avj + mi;wi) (111.99)
L PM, : (
L1 BV
1l = pl.PM,.exp AV, + T (111.100)

Os valores de AV; e BV; sdo calculados utilizando-se a tabela IIL1 (Reid et al,,
1987). pé} é a densidade do componente puro & temperatura de 20°C. Para liquidos que
tém o ponto normal de ebuli¢dio menor que 20°C, utiliza-se o valor de pfj- na temperatura

de ebuli¢do e para os liquidos que tém ponto de congelamento acima de 20°C, pf“j deve

ser calculado na temperatura de congelamento. O desvio médio ¢ de 15 % e a equagio

néo se aplica a compostos contendo nitrogénio e enxofre.
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Tabela I11.1 Determinagiio de AV; e BV, pelo método de Contribuigio de Grupos de
Orrick e Erbar (Reid et al., 1987)

GRUPO AV, BV,
atomos de carbono -(6,95 + 0,21 ncarp) 275 + 99 nearp

R,C- -0,15 35

R,C- -1,20 400

dupla ligacdo 0,24 -90
anel com 5 membros 0,10 32
anel com 6 membros (0,45 250
anel aromatico 0 20
substitui¢do orto -0,12 100
substituicdo meta 0,05 -34
substituicdo para -0,01 -5
cloro -0,61 220

bromo -1,25 365

10do 1,75 400

-OH -3,00 1600

-COO- -1,00 420

-0O- -0,38 140

-C=0 -0,50 350
-COOH -0,90 770

ncars € 0 ndmero de carbonos na molécula ¢ ndo inclui os que aparecem nos
grupos acima.

I1.12.3.2 Viscosidade da mistura na fase liquida

Para uma mistura na fase liquida, a viscosidade ¢é calculada pela seguinte equagfo:

mistL __ L
pe = lexi,j'iui,j (IIL.101)
J:

I11.12.4 Difusividade na fase vapor

Para o calculo da difusividade na fase vapor, a seguinte equac¢io semi-empirica
(McCabe et al., 1985) ¢é utilizada:

1 \0,5

(1
0,01498. T | — + ——
DIFV l LPMJ PMkJ

Conan (v ) ()

(111.102)
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A pressOes abaixo de 5 atm, a difusividade do vapor pode ser considerada

independente da concentracio.

111.12.5 Difusividade na fase liquida
111.12.5.1 Difusividade a diluicfio infinita na fase liquida

A difusividade de solugdes liquidas diluidas podem ser calculadas pela equagfio de
Wilke e Change (Reid et al., 1987).

DIF,, ¢ o coeficiente de difusdo de j (soluto) difundindo numa solugio de
essencialmente k (solvente} puro. Em trabalhos de engenharia, entretanto, DIF;.’% é

assumido como representativo até mesmo para concentracdes de j de até 5 % e as vezes

10 % dos moles totais:

7,4 IOQ.(FASR. PMk)Hz.T,-
5 ) 06 (I11.103)

DIE, =
ik L
Hi ( Vij

O volume liquido molar a temperatura normal de ebuligéo (Vi,Bj ) € calculado pelo

método de Tyn e Calus (Reid et al., 1987), onde o erro médio ¢ de 3 % , exceto para
gases de baixo ponto de ebuli¢do (He, H,, Ne, Ar,Kr) e alguns componentes polares de
nitrogénio e fésforo (HCN, PH;):

)

V2 = 0,285,V (11L.104)

FASx é o fator de associagfio do solvente segundo a tabela II1.2.

Tabela I11.2 Fator de Associag¢io do Solvente (Reid et alii, 1987)

Composto FAS,
agua 2,6
metanol 1,9
etanol 1,5
outros 1,0
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111.12.5.2 Influéncia da composi¢io na difusividade na fase liquida
Como ¢ possivel observar na equagio (I111.104), a dilui¢dio infinita de j em k ndo ¢
igual a de k em j como acontece para o coeficiente de difusividade de mistura gasosas

binarias.

Para se considerar a concentragdo, correlaciona-se o efeito da composi¢do no

coeficiente de difusividade liquido pela equagdo de Vignes (Reid et al., 1987):

DIF:, = al%.((DfF" | .(D]:E?k’j)xi’j) (I1.105)

Lk Lik

onde alfa;; € uma corregéo termodinamica dada por:

Lj

(&1n Yij ‘
alfa; = 1+ La Inx. (I1L.106)
L2

O autor aplicou esta correlagdo para muitos sistemas, ¢ com exce¢do de misturas

fortemente associadas, excelentes resultados foram obtidos.

I11.12.6 Capacidade calorifica na fase vapor
I1L.12.6.1 Capacidade calorifica para o componente puro na fase vapor

Para baixas pressoes, um gas real pode ser aproximado por um gas ideal (Reid et
alii, 1987) logo:

Cpy; = Cpy (I11.107)
Cpg i{capacidade calorifica isobdrica para um gas ideal) pode ser calculada através

da equagdo abaixo onde as constantes CPVAPA, CPVAPB, CPVAPC, CPVAPD séo
tabeladas (Reid et al.,1987):

0
Cpij = CPVAPAj + CIL’VAP}E.%J..Ti + CI?“WSJ’Cj.Ti2 +CPVAPDJ..Ti3 (I11.108)

TESE DE DOUTORADC LDPS - DPQ - FEQ - UNICAMP



CAPITULOIl: Modelagem de Estigios de Néio Equilibrio Pagina 75

[11.12.6.2 Capacidade calorifica da mistura na fase vapor

A capacidade calorifica de uma mistura na fase vapor ¢ dada pela equagfo abaixo:

Cp™Y = g. y.;-Cpy,; (I1.109)

I11.12.7 Capacidade calorifica na fase liquida

I1L.12.7.1 - Capacidade calorifica do componente puro na fase liquida

I
O método de Rowlinson-Bondi (Reid et al., 1987) é usado para célculo do Cpi,j- de

compostos apolares ou levemente polares:

L 0

ij ~ i
R

Onde R = 8,314 J/(mol.K).

e R R R R
=145 +04541 - Ti, 7 +025.a5. (17,114 25,2.(1.1}, PeL s 1,742.(1-T1, j)"‘) (TIL110)

A equacgdo (I11.110) tem erros abaixo de 5% com excegdo de dlcoois onde n#o

pode ser aplicada.

Tabela I11.3 - Contribuigdo de Grupo pelo Método de Missenard para Determinagio da
Capacidade Calorifica na Fase Liquida - Valores de K.

Temperatura (K) x KY
GRUPO | 248K 273 K 298 K 323K 348 K 373K
-H 12,5 13,4 14,6 15,5 16,7 18,8
-CH, 38,5 40,0 41,6 43,5 45,8 48,3
-CH, 27,2 27,6 28,2 29,1 29.9 31,0
-CH- 20,9 23,8 24,9 25,7 26,6 28,0
-C- 8,4 8,4 8.4 8,4 8,4 -
-OH 27,2 33,5 43,9 52,3 61,7 71,1

No caso de um alcool, utiliza-se o método de Contribuicdo de Grupos de
Missenard (Reid et al., 1987). Para temperaturas diferentes das tabeladas (Tabela I11.3),

faz-se uma interpolagfio linear entre as duas temperaturas mais proximas:

Tz”T1 _Kgp” ?P
T,-T K7 -KT

H

(IM.111)
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Onde T, <T; <T,.

111.12.7.2 Capacidade calorifica da mistura na fase liquida

Para o célculo da capacidade calorifica de uma mistura na fase liquida utiliza-se a

seguinte equagio :

Cp™t = JZ] x;;-Cpy; (I.112)

III 12 8 Condutividade termica na fase vapor

_dII 12.8.1 Condutividade termlca do componente puro na fise vapor

Para o calculo da condutividade térmica do vapor, utiliza-se 0 método de Chung et

al. (Reid et al., 1987) para pressGes-baixas:

3,75.10% d;; .1 .Cv;,

ot =
1] PMJ»(CV"J /R) (IH.113)
or - (0,215 + o,zszss.a.(? ; z,osz.bff + 0,26665.cg}
d” =1 +a., .. & -
i, i, 0.6366 + bCT CT + 106La CT bCI‘ (i.114)
ij "L Lj L
Cv,. 3
— L]
a?f TR T3 (11.115)
bij =0,7862 - 0,7109.0;+ 1,3168.00 (TI.116)
2
cr _
il =20+ 10,5.( T’i) (IML.117)
Cvi;= Cpi'; -8314
i ij -8, (II1.118)
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cro, N . ,
O termo bi,j ¢ uma correlagio empirica e somente se aplica para compostos

apolares. Para compostos polares, bf:f igual a 0,758.

I11.12.8.2 Condutividade térmica da mistura na fase vapor

A condutividade térmica de uma mistura na fase vapor € calculada utilizando a
seguinte equacgio (Perry et al., 1986).

ne
v /3
Z ¥, ;- (PM;)
mistV _, =1
i

ct (UL.119)

:E: ylj-(rqxlj)v3
j=l
O desvio médio da equagiio (II1.129) é de 2 % e o méximo ¢ de 5 %.

I11.12.9. Condutividade térmica da fase liquida
II1.12.9.1 - Condutividade térmica do componente puro na fase liquida

A equacfio de Sato e Riedel (Reid et alii, 1987) ¢ utilizada para se calcular a

condutividade térmica do liquido:

2 L1
[wz'i’M%fz}[?’ +20.01 - T
L

t = !
C Lj 3 e 20(1 ‘T]BR)2f3 (IIIIZO)

Onde T® é a temperatura de bolha do componente j e T°® a temperatura reduzida deste

componente,
B
TER = TJ_
i T (HL.121)
]

111.12.9.2 - Condutividade térmica da mistura na fase liquida

A condutividade térmica de uma mistura na fase liquida ¢ calculada pela seguinte

equagdo:

nc
misth .. L
oty = Z X5+ O (I1.122)
“
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II1.13 Propriedades termodinimicas
I11.13.1 Constante de equilibrio

A constante de equilibrio (Keq) € calculada por:
V-8, -B=r.,x,.0 (I1..123)

Considerando-se o fator de Poyting igual a 1 e o coeficiente de fugacidade do

componente i na saturagfo igual a 1, tem-se:

Keq. = 4
oy = (TI1.124)
L]
PiYAP-Yi‘
Keq,; = ﬂ——l— (1L.125)
Qi

111.13.2 Pressiio de Vapor

A correlagdo proposta por Antoine € muito utilizada dentro dos limites de
temperatura estabelecidos para a sua aplicagdo (podem ser usadas quaisquer outras

equagdes dentro dos limites da validade):

In( pVAP 760) = VAPA VAPB,
760 ) = i T, ¥ VAPC, (ILL.126)

VAPA,VAPB,VAPC sdo tabelados (Reid et al., 1987).

i
P = 760 (1L127)
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111.13.3 Coeficiente de fugacidade

O coeficiente de fugacidade da fase vapor ¢ calculado através da equagdo Virial

(Reid et. alii, 1987) (podem ser usadas quaisquer outras equagdes dentro dos limites da

validade):

P [ & g o
ng, = RT (2; Yix-BBvinial ;- Bwnalf““} (1I1.128)
P‘ ‘. .. misg
g, = exp nﬁw‘;]«?e(Ziﬁl Yix-BBvirial, ;, - Bvirial] ‘H (1.129)

I1.13.4 Coeficiente de atividade

O calculo do coeficiente de atividade da fase liquida ¢ feito através do modelo do

Uniquac ( Reid et. alii, 1987).

Para misturas multicomponentes, o coeficiente de atividade do componente j é:

ny, =hy +hny; (I11.130)
(@) 6. O, &
mﬂ»—mﬁwﬁﬁ«—q In| ="+ 1% - — ) x., .12
Sl Pnlg )t ek (IL131)
( \\
Iyt =g -1l 3 g 3 P T ’
YVij T 9541 - & Vi Tixj | - e (111.132)
Z QLB Tl,nkJ
=1
z*
I* = wim.(rf‘ -qt) - (e - 1) (TIL.133)
onde
=10 (I11.134)
9. = 9 - Xy
i xc (I11.135)
k;Q?-X:k
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_ l'j ‘Xi,j
D; = (IIL.136)
ZrkA‘X;k
k=1
A A
_ ("(ai,k,j + bi,k,j'Ti)\
Tixy = © RT J (I0.137)

Onde a* e b* , neste trabalho, sfo retirados do Simulador Hysim.

111.13.5 Entalpia na fase vapor
II1.13.5.1 Entalpia do componente puro na fase vapor

A entalpia de um vapor ideal puro a uma dada temperatura € calculada em relagéo

a uma temperatura de referéncia Ty pela seguinte equagio:

1
S = J Cp;;-dT; (IIL.138)

To

D r - -’ b P
Onde Cpi, i € a capacidade calorifica do componente puro a pressdo constante para um

gas ideal e que se relaciona com a temperatura pela equacéo (IL.109).
Substituindo-se a equagio (I11.109) na equacio (111.138) tém-se:

T,

. T 4 _ (II1.139)
( i 0) +CPVAPDJ(T14TO)

hi™ = CPVAPA, . (T, - T,) + CPVAPB,.

CPVAPC, .

A temperatura de referéncia é Tg =25 °C (298,15 K).

No célculo da entalpia da fase vapor real existe um desvio da entalpia ideal que
pode ser calculado a partir de uma equagéio de estado. A entalpia de um vapor real € dada

por:
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Vv q. Ideal A\
hi,j - hi,j + Ahi,j

(I11.140)

Onde li\htvJ ¢ a corregdo molar de entalpia para um vapor a temperatura (1)) ¢

pressdo (P;) em relacdo a um vapor ideal as mesmas temperaturas € composicio. Esta

corregdo ¢ dada por (Prausnitz et ali1, 1980):

s tfo (2]

! PisYij

Utilizando a equagfio virial, truncada apés o segundo coeficiente.

o= ] 4
L} R‘rrl
v - ZyRT _RT (BVM&ILYRJ RT, , oo
R ¢ P, RT ) B Ve
y ffR,'I; Bl T (R N dBVirial"deP
—— ——+Bvimal.. - T.. — 4
Al’ll,_] L R L} E R d'I‘; J‘ 3
( al
Vo o_. . 1,
Ah;; = fLvaaij - '[;( T JJ dp,
v (B L T(dBvitiaii’j)\P
o = s, 155 )

(1I.141)

(1I1.142)

(I11.143)

(I1.144)

(IIL.145)

(IIL.146)

A equagdo (1I1.155) € multiplicada por um fator de conversio apropriado:

- [ dBvirial, ;)

(ITL.147)
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I11.13.5.2 Entalpia da Mistura na Fase Vapor
HY = H* + AH'.F’ (L11.148)

onde a entalpia da mistura ideal €:

H* = ) FVV, . hi (II1.149)
i=1

mist
st

AH"; ¢ calculado pela equagfio (I11.156) substituindo-se Bvirial;; por Bviria

v R dBvirial{™
AH; = 0,1013.| Bvirial,™ - T. Tar P, (1.150)
i

II1.13.6 Entalpia da fase liquida
II1.13.6.1 Entalpia da fase liquida para componente puro

A entalpia da fase liquida real para componente puro ¢ calculada pela seguinte

equagio:
hij = b + Ahy, (IIL151)

O hfd}eal ¢ o calculado pela equagdo (I11.149) e Ah; ; € a entalpia de vaporizagdo.

111.13.6.2 Entalpia de vaporizac¢ao

Para ¢ célculo do calor latente de vaporizagdo na temperatura normal de ebulicdo
para cada componente j em cada estagio i ¢ utilizado o método de Riedel (Reid et alii,
1987). Para correcdo do calor latente a uma dada temperatura é utilizada a formula de
Watson.
Método de Riedel :
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[ (P13 - 1,013)
J (TIL.152)

Ah = LOB.RT | T =
L} 1 L Nj 0’93 - T}J

L
Os erros s#o menores que 2 %. O valor de Ahi, j pode ser calculado pela

correlagdo de Watson que extrapola para outras temperaturas:

R 0,375
1-T%)

Ab; = Ahy -(‘"‘”‘””“““I - TR*’-J (I11.153)
1)

Abj; = Ab;} 'Ll - ’[‘.;‘]‘J (I11.154)

Substituindo-se a equagdo (II11.152) na equacdo (II1.154), tem-se:

In (P€.1,013) - 1,013}(1 - TR )

L __ C BR o

I11.13.6.3 Entalpia da fase liquida para mistura

A entalpia da mistura liquida é calculada pela equacfo abaixo:

Hy = H™ - AH} + HE.F (I11.156)
AH = ZIFWLJ- . Ah, (LIL157)
£
ne
Ideal __
H™ = EFLL;J-- o (IT1.158)
F
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I11.13.6.4 Entalpia Excedente

O calculo da entalpia molar excedente Hf: utilizando a equagdo UNIQUAC

Prausnitz et alii,1980) é dada pela equagdo abaixo:

(

|
= q - X;
H = ﬂl — Z O Ty | (I1L.159)
d L; ﬁix*fi,k,; J

B (af;j + b;zj.Ti)
Tikj — ©XP|- RT (IIL.160)

i

I11.14 Método de solugido do sistema de equacgdes
As equagdes MESH no estidgio de equilibrio podem ser resolvidas por dois

metodos:

e Método de convergéncia seqgiiencial - onde as equagGes sdo resolvidas em seqiiéncia.

e Método de convergénecia simultinea - onde as equagdes sfo resolvidas

simultaneamente.

Os mesmos métodos para resolver as equagdes do modelo de equilibrio podem ser
utilizados para resolver as equacdes do modelo de estagios de ndo equilibrio. Existem
2nc+1 equagdes na modelagem de equilibrio e Snc+3 na de ndo equilibrio, mas o método

de solucéio € o mesmo.

Nesse trabalho, as equagdes sdo resolvidas simultaneamente utilizando o método

de convergéncia de Newton-Raphson,

I11.14.1 Método de Newton-Raphson
As fungdes (FD) chamadas fun¢des discrepancia sdo as medidas quantitativas das

falhas nas varidveis independentes em satisfazer as condigdes fisicas na coluna.
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FD(X) j mFiﬁ} ] =0 (1.161)
. |
X = IFWXI 1’ (11.162)
%

Onde X é o vetor de varidveis do prato i ¢ FD;é o vetor de fungdes discrepéncia

do prato .

As equagles sfo resolvidas, utilizando convergéncia simultdnea de todas as

variaveis independentes. Resolver estas equagdes significa encontrar o conjunto de

valores das varidveis independentes X, o qual torna o conjunto das fungdes discrepancia

igual a zero:

FD(X) =0 (111.163)

No método de iteragdo de Newton-Raphson, um novo conjunto de valores das

varigveis independentes é gerado a partir de uma estimativa prévia, da seguinte maneira:

= = FDri(Xra)
Xr = Xg.1 - __.________( P ﬁ) (111.164)

A X

Quando Xgr - Xga, ¢ suficientemente pequeno, o valor correto de X ¢

encontrado. Os valores iniciais das varidveis independentes X precisam ser fornecidos.
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7 '}-{J ¢ a matriz das derivadas parciais de todas as fungdes em relagfo a todas

[a”ﬁ"ﬁ

as varigveis e ¢ dada por:

7 E OFD, ATD,
[mg_:_x_] _ [ﬁ~; ) [ o~ ] (I11.165)

(2] m). (2]

(’:"Xii,l &xﬁ axis‘,mq

AFD; OFD, | (FFD, ,

P A A (I111.166)
(m';m}

Onde 1 ¢ ii sfo os estdgios que variam de 1 a nst.

O calculo da Matriz Jacobiana (matriz das derivadas) ¢ facilitado pelo fato de que
as equagdes do prato 1 somente envolvem varidveis dos pratos i-1, i e i+1, entdo as
derivadas parciais das func¢des no prato com relagdo ds varidveis de todos os pratos que
ndo esses trés, sio zero, como resultado, a matriz Jacobina torna-se um bloco tridiagonal
¢ assume uma forma mais facil de ser resolvida reduzindo drasticamente a quantidade de

armazenamento e o niumero de calculos necessarios, assim:
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3 B o 0 0 0 0 0 -
A2 BZ C2 0 i} 0 [} 0 0
— o A o 0 0o 0
A I B 0 o
%)= o (11.167)
0 ) 0 0
o o 0 Cgz O
0 0 0 0 o 0 Ay By Cma
Lo 0 0 0 0 0 ¢ Ay By |
onde
{2 FD
N (IIL168)
& FD;
B, = rya (11.169)
J FD,
Ci = -gmwmimw (11.170)
i1

A utilizagdo do método de Newton Raphson &s vezes € instavel, especialmente se
os valores iniciais das varidveis estdo longe dos valores corretos. Como o método de
Newton Raphson € baseado na lineariza¢do das equagdes, quanto mais perto da solugéio
forem as estimativas iniciais melhor serd o resultado. Estimativas iniciais muito afastadas

podem levar o método a falha na convergéncia.

I11.15 Entrada de dados

Apesar do nimero de equacdes na modelagem de nfio equilibrio ser maior (Snc+1)
que na do equilibrio (2nc+1), o nimero de graus de liberdade é o mesmo e, portanto,
todos os dados fornecidos normalmente numa solugdo dos estigios de equilibrio (nimero

de estagios, localizagfo do estagio de alimentagdo, vazdo de alimentagdo, composicdo ¢

temperatura de alimentagfio, posigdo e vazfio de retiradas laterais) devem ser
especificadas para uma simulagfo de estigios de ndo equilibrio equivalente. Em adigéo,

um numero de pardmetros relativos ao equipamento deve ser especificado (didmetro da
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coluna, altura do vertedor, 4rea de borbulhamento, etc) para calcular os coeficientes de

transferéncia de massa e calor.

Numa simulagdio utilizando a modelagem de estagios de ndo equilibrio ¢é
importante assegurar que a vazdo especificada e as caracteristicas do prato sejam
consistentes com a operago da coluna, isto porque em colunas reais ha a influéncia da
vaziio nos coeficientes de transferéncia de massa e calor e na hidratlica do prato. A
especificacdo de uma razdo inapropriada para as caracteristicas hidraulicas da coluna,

pode significar inundagio da coluna.

111.16 Estimativas iniciais dos perfis de composi¢iio e temperatura

Neste trabalho, os perfis de composi¢do e temperatura obtidos simulando o
sistema com a modelagem de estagios de equilibrio sfo utilizados como estimativa inicial
para a simulagdo com o modelo dos estagios de ndo equilibrio. As composi¢des iniciais
nos seios das fases liquido e vapor (FLLi; eFVV;) para a modelagem dos estdgios de nfo
equilibrio sdo igualados s composi¢cbes obtidas com a modelagem de estiagios de

equilibrio.

As fragGes molares na interface (X;; € yi;) sdo consideradas iguais as do seio
das fases. Os fluxos de transferéncia de massa (Ni;) sfo inicialmente fixados como 107
(mol/segundo), com o sinal determinado pelo valor da constante de equilibrio no estagio.
Se Keq;< 1 a transferéncia € da fase vapor para a fase liquida e portanto N;; € positivo e

se Keq;> 1 a transferéncia ¢ da fase liquida para a fase vapor e Ny; é negativo.

As temperaturas iniciais para as fases liquida e interface sdo igualadas as
temperaturas fornecidas pelo modelo de estagios de equilibrio e as temperaturas da fase

vapor sdo igualadas as temperaturas do equilibrio acrescidas de 1 K.

Para a modelagem de estigios de equilibrio, as temperaturas iniciais sdo
estimadas utilizando uma interpolaco linear entre as temperaturas de ebulicdo dos
componentes mais e menos voldteis ¢ os fluxos totais sdo calculados assumindo fluxos

constantes de estagio para estagio.
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I1.17 Conclusdes

Vale salientar que este modelo foi publicado em diversos congressos (European
Symposium on Computer Aided Process Engineering, 1996; The First European Congress on
Chemical Enginnering; Italy, 1997; 11° Congresso Brasileiro de Engenbaria Quimica, 1996; etc)

e tem sido requerido por diversos pesquisadores de nivel internacional.

O modelo matematico descrito para a simulagio de colunas de destilagdo
multicomponentes no estado estacionério envolvendo a modelagem dos estagios de néo

equilibrio tem como caracteristicas:

a) As equagdes de conservagio de massa € energia sdo escritas para cada fase e

resolvidas juntamente com as equagdes de transporte que descrevem os fenomenos de

transferéncia na interface e € assumido o equilibrio termodindmico interfacial.

b) Os processos simultdneos de transferéncia de massa e de calor na interface séo
modelados pelos coeficientes de transferéncia. S&o eliminados os conceitos arbitrdrios da

eficiéncia.

c) A resisténcia a transferéncia de massa e energia oferecida pelas fases fluidas

ocorrem devido ao uso de equagdes de cada fase separadamente.

d) O modelo ¢ formulado de tal forma que as equagdes e os métodos de solugdo
sdo largamente independentes dos métodos usados para predizer os fluxos de massa ¢

calor bem como as propriedades fisicas e termodindmicas do sistema.

e) As equagles sdo melhor resolvidas simultaneamente usando o método de

Newton ou métodos similares
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IV AVALIACAO DO MODELO DE ESTAGIOS DE NAO EQUILIBRIO

Neste Capitulo sfio apresentados os resultados das simulagdes feitas usando o
software DISNON (Pescarini et alii, 1996) desenvolvido para a simula¢@io de colunas de
destilagdo multicomponente no estado estacionario para o modelo dos estagios de ndo
equilibrio descrito no Capitulo III deste trabalho e, os resultados comparados com os do
modelo dos estagios de equilibrio obtidos com as eficiéncias constantes de componentes €

de prato.

IV.1 Sistemas envolvidos e estimativas iniciais
Todos os sistemas envolvidos neste trabalho, nimero de estidgios da coluna (NST)

(6timos e ndo 6timos), posicdo e temperatura de alimentagfo, fluxos de alimentagdo e as

fracdes de alimentaciio, estdo descritos na tabela IV.1. As especifica¢cdes usadas para

cada simulac¢do serdo descritas em cada grafico do sistema avaliado.

Tabela IV.1: Caracteristicas dos Sistemas Simulados (P = 1 atm)

Prato Fluxo Fracies de Tempera-
NST Alimen- de Alimentaciio tura do
Ne Sistema NST nio tacdo Alimentacio e ponto de
étimo | 6time | Gtimo/ndo {mol/h}) Temperatara bolha (°C)
otimo de Alimeniacdo
Qctano/ Nonano 0,4;0,3, 0.3
1 Decano 30 45 i8/30 1500, 80°c 1430642
Acetona/I-Propa- 0,4;0,3; 0,3
2 nol / Tolueno 30 50 12725 600. 9% 73,915
Pentano/Hexano 0,333, 0,333,
3 Heptano 20 60 10/ 30 600. 0,334/ 40°% 61,815
Pentano/Hexano 0,25, 0,25, 0,25,
4 Heptano/Octano 24 65 13 /40 1000, 0,25/ 30% 71,572
5 Cshs/ n-Butano 25 55 15725 600, 0,5; 0.5/65% 13,357
Etanol/Propanol 0,333; 0,333,
6 Apua 20 44 10720 1500, 0,334 /40% 82,831
7 Hexano/Octano 30 60 21730 1500. 0,5; 0,5/60°% 87,492
8 Etanol/Agua 21 50 11720 1000, 0,5; 0,5 / 40°C 79,645
9 Agua/n-Butanol 30 55 22730 500, 0,5;0,5/90% 17,046
10 Butano/Hexano 15 45 5720 500. 0,5;0,5/30°C 22,227
Butano/Pentano 0,4,0,3; 0,3
11 Hexano 20 60 11 /30 1000. 30% 20,149
12 Acetona/Metanol 0.4;03;03 60,112
Agua 30 60 12/20 1000 45°%
Etanol / Agua 775 100. 0,5;0,5,0,0/80°C | 79,645
13 Etileno-Glicol 25 40 18/30 175 0,0, 0,0; 1,0/ 120%
Solvente) [ v 4 ]
14 Acetona/MOH 5/3 120. 0,5378: 0,4422; 0,
Agua (Solvente) 22 70 10/45 180. 0,0; 0,0; 1,0
Metano/Etano/ 0,1287; 0,4473;
Butano/Propano/ 0,1136; 0,1537;
15 | Pentano/Hexano/ 32 60 12/35 1000, 0,0546; 0,465;
Heptano/Decano/ 0,0554:0,0001;
Undecano 0,0001
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No decorrer das andlises presentes no texto, os sistemas usados serfo
referenciados pela numeragdo presente na Tabela IV.1. As especificacdes usadas para a
convergéncia serdio referenciadas no respectivo grafico da mesma forma quando da

variacdo das fragtes de alimentagfo ou quaisquer outras variagdes.

IV.2 Andlise dos resultados obtidos

Os perfis da composico nas fases liquida, vapor e na interface, os perfis de
temperatura para as fases liquida, vapor ¢ interface e os fluxos molares nas fases liquida e
vapor obtidos do modelo dos estagios de nfio equilibrio sdo descritos neste Capitulo. Em
seguida, os perfis na fase liquida e vapor so comparados com os da modelagem de

estagios de equilibrio operada com a eficiéncia de Murphree no prato constante e com a

eficiéncia dos componentes varidveis. Para este estudo, sistemas ideais e nfo ideais
foram simulados com diferentes especificagdes em suas respectivas condigdes Otimas e

ndo otimas de operagfo, como descritos na Tabela IV.1.

A otimizagfo consistiu na minimizacdo da carga térmica, obtida através da
variagfo da posi¢fo de alimentacdo. O ntimero de estigios usados na simulagdo da coluna
para os diversos sistemas foi também otimizado com base na determinacfio da
estabilidade da carga térmica no refervedor com a variagdo de nimero de estigios na
coluna. Para averiguar possivel instabilidade na operagio com os diversos sistemnas,
trabalhou-se com colunas ndo otimizadas com elevado nimero de estigios e posigio de

alimentagdo aleatoria.

IV.2.1 Sistemas 1 e 2

As equagdes (IV.1) sdo as expressdes da resisténcia & transferéncia de calor nas
fases liquida e vapor relacionadas com os coeficientes de transferéncia de calor descritos
no Capitulo II deste trabalho.

| 1

Ro=oe R, =
he, A " he'A

(IV.1)

Onde Ry e Ry, sdo as resisténcias devido & transferéncia de calor na fase vapor e liquida,

respectivamente.
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A andlise dos perfis de temperatura presentes na Figura IV.1-a ¢ IV.2-a, revelam a
nfo existéncia de resisténcia a transferéncia de energia entre a interface e a fase liquida

pois as temperaturas na fase liquida e na interface sobrepdem-se.

Este comportamento deve-se ao fato de os coeficientes de transferéncia de calor na
fase liquida serem substancialmente maiores que os coeficientes de transferéncia na fase
vapor (Figura IV.1) devido as altas condutividades térmicas na fase liquida e, como

conseqiiéneia, a temperatura na interface torna-se mais préxima da temperatura da fase

liguida.
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g 700000 | - Fasevapor % N g r: ;ﬁm
£ —A Fase liuida ] I
% 6000.00 ' A7 5 o w AA%AHA‘MH&Q\*\

o 4 A A
% - Pt 9 o000 & b
& so0000 - TRt g 8 1 A
u K u 7000.00 3
L so00.00 - | ;600000 \
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i , 5000.60 \
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F ) . P O 400000 \&\
E 00000 — &qqé\(ﬂ/‘ E 00000 LS
] i L - A
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FUNDO 5 10 15 20 25 30 FUNDO 10 15 e 25
NUMEROQC DE ESTAGIO NA COLUNA (NST) NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)
(a) (b)

FIGURA TV.1: Perfis dos coeficientes de transferéncia de calor nas fases liquida e vapor na

coluna de destila¢fio (Sistemas 1 e 2)

Nos perfis das fragGes molares da fase liquida analisados neste trabaltho, verifica-
se que a resisténcia a transferéncia de massa ¢ negligencidvel, uma vez que as fra¢des
molares de liquido na interface e no seio da fase liquida sfo iguais (Figuras IV.2-b e
IV.3-b). A fase vapor controla a resisténcia a transferéncia de massa pois os valores das
fragGes molares de vapor na interface e no seio da fase vapor sdo diferentes (Pescarini,

1996), como se vé nas Figuras IV.2-c e IV.3-c.
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Os fluxos de liquido e vapor na coluna de destilagdo diminuem do fundo para o

topo com fortes perturbacdes na regifio de carga (Figura IV.2-d e IV.3-d). Este

comportamento deve-se as condi¢des térmicas e fisicas de alimentagfo da coluna € as

especificacdes usadas.
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FIGURA 1V.2: Perfis das fragSes molares, temperatura e fluxos de liquido e vapor obtidos da
modelagem de estagios de nfio equilibrio (sistema 4: Especificacfio: Destilado =

200 mol/h e XD=0.99)
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FIGURA IV.3: Perfis das fragSes molares, temperatura e fluxos de liquido e vapor obtidos da
modelagem de estagios de ndo equilibrio (sistema 8: Especificagio: Destilado =
400 mol'h e RR=2.6)

IV.3 Comparacio com eficiéncias constantes

IV.3.1 Generalidades
O modelo de estagios de ndo equilibrio € um modelo mais realistico € complexo

pois nele estdo envolvidos calculos de propriedades fisicas e térmicas do sistema, bem

como a dimensdo do equipamento (coluna). As equagdes de conservagdo sdo escritas para
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cada fase independentemente e resolvidas juntamente com as equagdes de transporte que

descrevem a transferéncia de massa e calor em misturas multicomponentes.

Este modelo, com potencialidade de representar o comportamento real da coluna
de destilacio, visto que possui a soluglio das suas equagbes baseadas nos métodos
rigorosos que exploram tanto a estrutura geométrica do equipamento como as
propriedades fisicas dos sistemas envolvidos, serd usado para validar as correlagOes
estudadas, através de comparagdes entre os perfis gerados do modelo dos estagios de néo
equilibrio e do modelo de equilibrio operando com as correlagdes estudadas (Capitulo V),
com as eficiéncia de prato constante e com as eficiéncias dos componentes variadas

(neste Capitulo).

1V.3.2 Eficiéncia constante de 100%
IV.3.2.1 Sistema 3

O sistema 3 ¢ um sistema terndrio e ideal, simulado nas condi¢des Otimas de
operagdo da coluna, descritas na Tabela IV.1, com especificagdo da fragdo molar do
componente mais volatil (XD) no topo e do fluxo do destilado. Os resultados obtidos,
presentes na figura IV.4, mostram um grande afastamento entre os perfis dos dois

modelos. Devido as especificagdes usadas, os perfis sobrepbem-se no topo e no fundo da

coluna.

Para investigar a precisfo observada, fez-se a analise estatistica dos dados obtidos,
através de uma relagfio linear dos perfis da temperatura, tendo-se constatado, como
indicado na figura IV.4-d, um desvio de 7,043%, fator que representa inadequacdo do uso
de eficiéncia constante de 100%, pois este representa misturas completas de liquido e
vapor na superficie do prato, nfo proporcionando qualquer gradiente de concentracio no

seu percurso.
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FIGURA IV .4: Perfis de fragdes molares e temperatura obtidos da modelagem de
estagios de ndo equilibrio e de equilibrio com eficiéncia constante de 100%

(sistema 3: Especifica¢fio: Destilado = 200 mol/h € XD = 0.99)

IV.3.2.2 Sistema 2

O sistema 2 € um sistema terndrio e ndo ideal, simulado nas condi¢fes 6timas de
opera¢do da coluna, descritas na Tabela IV.1, com a especifica¢io da razfio de refluxo
(RR) e do fluxo do destilado cujos resultados obtidos presentes na figura IV.5, onde se

observa um grande afastamento entre os perfis dos dois modelos.
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Para investigar a precisdo observada, fez-se a analise estatistica dos dados obtidos
através da relacdo linear dos perfis de temperatura, tendo-se constatado, como indicado
na figura IV.5-d, um desvio de 7.0214%.
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FIGURA 1V.5: Perfis de fragSes molares ¢ temperatura obtidos da modelagem de
estagios de ndo equilibrio e de equilibrio com eficiéncia constante de 100%
(sistema 2: Especificagfio: Destilado = 200 mol/h ¢ RR = 2.4)

1V.3.3 Eficiéncia constante de 70%
A imprecisdo nos dados apresentados quando da simulagdo com a eficiéncia

constante de 100%, levou a andlise do processo com a eficiéncia constante de 70%, para
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melhor averiguar os valores compativeis da eficiéncia nas colunas de destilagio, como

sera descrito nos itens a seguit.

Iv.3.3.1 Sistema 3
O sistema 3 é um sistema ternario ¢ ideal, simulado nas condi¢des 6timas de

operagiio da coluna. Os resultados obtidos estio presentes na figura IV.6, onde se
observa o afastamento dos perfis obtidos dos dois modelos. Dadas as especificagbes

usadas, os perfis sobrepdem-se no topo € no fundo da coluna.
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FIGURA IV.6: Perfis de fragdes molares e temperatura obtidos da modelagem de
estagios de nfo equilibrio e de equilibrio com eficiéncia constante de 70%
(sistema 3: Especificagfio: Destilado = 200 mol/h e XD = 0.99)
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IV.3.3.2. Sistema 6

A n#o idealidade dos sistemas foi explorada neste estudo através do uso do sistema
6. Os resultados obtidos da simulagdo com a eficiéncia constante de 70% estdo presentes

na Figura IV.7, na qual se observa um afastamento entre os perfis dos dois modelos.

Para investigar a precisio observada, fez-se a andlise estatistica dos dados obtidos,
através da  linearizagdo dos perfis da temperatura, tendo-se constatado, como

referenciado na figura IV.7-d, uma precisdo de 99,6098%.
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FIGURA IV.7: Perfis de fragdes molares ¢ temperatura obtidos da modelagem de
estagios de nfio equilibrio e de equilibrio com eficiéneia constante de 70%
(sistema 6: Especificagdo: QR = .2E8 J/h e PF = 1000 mol/h)
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IV.3.4 Eficiéncia constante de 40%
1v.3.3.1 Sistema 4

Para o sistema 4, os perfis das fragdes molares e os da temperatura oriundos do
modelo dos estigios de equilibrio, simulados com a eficiéncia constante de 40%, se
afastam em relacdo aos perfis do modelo de estigios de ndo equilibrio. Este

comportamento pode ser observado na Figura IV.8, cujo desvio ¢ presente na Figura
IV.8-d.

1.00 y

=
ERRL ! ot E H- SOEUGENE ETIGRSOF BNRERD OO RO - ),.z“/‘
a A WRAGENE N EABD ; ),,v‘ g 4 WIEEE IS0 O ORI
35 ) - 0.80 - W s
T e | b CHGMETGERLRIHTIRONS | o B TANG
o 4 ) i E -
W . 2 »-“TX’&'%
g L e
w <L o
g 0685 — o
o @
8 2
g 040 - : %
®
< o
Q =
= o020 o
o e,
S g
- &
w000 ‘ ToPQ
. 4 8 12 16 20 24 . 4 ) 12 16 20 24
NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST) NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)
(a) (b)
.00 — \
) {—A—- WIDELASEM DE EQUEBRIO COM EFCIENCIA si0% | g 360.00 —
@ WODELAGEM DE D EQULIBRI (EWP. KO 10 DA FASE LIGR, | & CORFICIENTE RESIDUAL Red. 96568 ®
36000 - |y woDELAGEM DE NAD EQULIBRA (TEWP. 40 SEKI A FASEVAPOR] | 2 @  DADOS SIMULADOS S
J § 380,00 || —— DADOS LINEARIZADOS, Y=0 971572 Xeb. 50262 /
o
£, 350.00 - ’§ B e/
P - 5 o
pud g 349000 - {o/
2 340,00 g P
ﬁ : o € mow | e
W 33000 - . & L
] g &’
32000 —f g 320.00 — /Q}/
%109 ~Rjnpo] \ E 310.00 L T T
_ 4 8 12 18 20 4 310.00 320.00 330,00 340,00 350,00 0,00
NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST) TENMPERATURA {K) - MOD. DE EQUILIBRIO COM EFICIENGIA = 40%
(c) (@

FIGURA IV.8: Perfis de fracOes molares ¢ temperatura obtidos da modelagem de
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(sistema 4: Especificagdo: Destilado = 200 mol/h e XD = 0.98)
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IV.3.4.1 Sistema 1

E este um sistema ideal, cujos componentes possuem longa cadeia carbonica e alto

peso molecular. Ele foi simulado nas condigdes étimas de operagéo usando a modelagem

de estagios de ndo equilibrio e a de equilibrio com a eficiéncia constante de 40%. Os

dados obtidos presentes na figura IV.9, ilustram o afastamento entre os perfis dos dois

modelos com desvio 0.42% e avaliado na Figura IV.9-d.
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FIGURA TV.9: Perfis de fragSes molares e temperatura obtidos da modelagem de
estdgios de nfio equilibrio e de equilibrio com eficiéncia constante de 40%
(sistema 1: Especificagdo: Destilado = 400 mol/h e RR = 1.8)
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IV.3.5 Eficiéncia constante de 50%
IV.3.5.1 Sistema 8

A nfo idealidade dos sistemas foi explorada neste estudo através do uso do sistema

8. Os resultados obtidos da simulacdo com a eficiéncia constante de 50% estdo presentes

na Figura IV.10, na qual se observa a sobreposi¢do entre os perfis dos dois modelos.

Os resultados simulados aptesentaram uma precisdo de 99.9712% quando

comparados com os da modelagem de ndo equilibrio.

3 08 —
g | (4— MODELAGEM DE NAO EQURBRIG E -
3 on | 41~ WODELAGEN DE SQURIBR0 COM ERCENGIA = 3% |
= J
w i
)
d
L a0 -
-4
[a
o i
m Kf’
v 050 —
[} "
8
g 0.40 -
g AGUA
B o
o)
g T
u"'o-zunf&wluliw‘\‘\ga!il-lrop;ol
10 12 14 16 18 26
NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)
(a)
280000 —

4 —&— MODELAGEM DE EQUILIBRIO COM EFICIENCIA = 50% ‘
~{f  MODELAGEN DE NAD EQUALIBRIO

210080 - g
180000 —| $-S—S—0—086 64
youipo
1804:00 ~
120000 40— S A-b-d b td |

VAPOR PPN Y
900,00 — ,

i
1
PP, —&-»-0---&-‘—\\\‘

FLUXOS DE LIQUIDO E DE VAPOR {moith}
1

4
600.00 \\
|Funpo ToPO L

| | L L L AL h

am12s41awaz€;
NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)

(c)

mAcées MOLARES NO SEIO DA VASE VAPOR (y)

FRAGOES MOLARES {X) - MODELAGEM DE NAQ EQUILIBRID

1.00 s
T £ WODELAGEM DE EGUILIERIO COM EFICENCIA = 0% |
— |
o0 | —@— MODELAGEN DE NAQ EQUILIBRID |
0ee - :
o & *‘/‘
1 P
070 ETANOL
0.60
050 —
0.40 -
Q‘M‘
4%0\‘* A
bg g, AGUA

QPG

4
4
£4.20 —
0.10 -
FUNDO
. S R I I B
a 0 2 4 16 18 20

NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)

(b

090 -
} ? COEF. DE DETERMNAGAQ, Ra0.383742 |
]
080 —i @  DADOS BMULADGS : R
| —— DADOS UNEARZADOS 108 Ta st teossmest | 8
N N e
0.70 ~ -
.’
9}9’
.60 - /
050 — ﬁx‘
- 4//
;J/
0.40 —| P
/ g
030 - e
o R O S B R [

020 .30 0.40 0.50 0.8 070 0.8 090
PRAGOES MOLARES (5 - EFICIENCIA CONSTANTE = 60%

(d)

FIGURA IV.10: Perfis de fragdes molares ¢ fluxos de liquido e vapor obtidos da modelagem de
estagios de no equilibrio e de equilibrio com eficiéncia constante de 50%
(sistema 1: Especificagdo: Destilado = 400 mol/h e RR = 1.8)
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IV.3.5.2 Sistema 2

O sistema 2 € um sistema ternario € ndo ideal, simulado nas condi¢des otimas de
operagdio da coluna, descritas na Tabela V.1, com a especificagio da carga térmica no
refervedor ¢ do fluxo do produto do fundo (PF). Os resultados obtidos, presentes na

figura IV.11, mostram a sobreposic#o entre os perfis dos dois modelos.
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FIGURA IV.11: Perfis de fragGes molares, de temperatura e dos fluxos molares obtidos da

modelagem de estagios de ndo equilibrio e de equilibrio com eficiéncia constante
de 50% (sistema 2: Especificagio: QR = .2E8 J/h e PF = 400. mol/h)
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IV.4 Simulacdes com eficiéncia dos componentes variavel

Para Coulson e Richardson (1983), em sistemas bindrios, a eficiéncia que se obtém
para cada constituinte tem de ser a mesma. Este comportamento nfo ocorre para sisternas
multicomponentes. Para os autores, os constituintes mais pesados apresentam
normalmente eficiéncias menores que as dos constituintes mais leves. Esta afirmagdo nfo
foi constatada nas andlises feitas neste Capitulo, onde as eficiéncias de componentes sdo

usadas independentemente para cada componente.

IV.4.1 Sistema 2

Para este sistema ndo ideal, valores diferentes da eficiéncia para cada componente
do sistema foram usados. Assim, trabalhou-se inicialmente com valores da eficiéncia de
100% para o componente mais voldtil, 50% para o componente de volatilidade
intermedidria ¢ 70% para o componente menos volatil, conforme as avaliacdes de
Coulson ¢ Richardson (1983), apresentadas anteriormente. Os resuitados obtidos deste
estudo estfio presentes na Figura IV.12. Nela se observa que todos os perfis oriundos da
simulagdo com o modelo de estdgios de equilibrioc com a eficiéncia de componente
definida se afastam quando comparados com os perfis da modelagem de estdgios de ndo

equilibrio, exceto para os fluxos de liquido e de vapor.

TESE DE DOUTORADC LDPS - BPQ - FEQ - UNICAMP



CAPITULO 1V: Modelagem de Estdgios de Nio Equilibrio

Pégina 106

130 — 130 -

MODELAGEM DE NAG EQUILIBRIO 120 —

®

120
i

110 - 116 —

~f—  EFICIENCIA DO GOMPONENTE VARIAVEL (100%, 70% E 50%} i

FRAGOES MOLARES NO SEIO DA FASE VAPOR (y)

FRAGOES MOLARES NC SEIO DA FASE LIQUIDA (x)

~@— MODELAGEM DE NAD EQUILIBRIO
£ EFCIENCIA DO COMPONENTE VARIAVEL {100%, 70%, 50%)

a7

£
C

TOL!J&?GO

E FUNDO

LI B

UNDO :
468%01214?518202224262330

NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)

(b)

| e DD COPORBTEVRUVEL (%10 )

| ~f— BODELAGEM DE %AG EGUELISRID {TENR. NO SE10 LA FASE LUDA)

| NODELAGEM DE NAG ECULIBRI0 [TEWP, X0 SEI0 DARASE VAPOR) |

0.40
a6 VF
8 0 12 14 18 8 20 22 24 26 2B 30
?&UMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)
(a)
1400.00 F000 —
. |
_ < )~ MODELAGEM DE NAD EQUILIERIO i |
e
'g 20000 = A EHCIENCIA DE COMPONERTE VARIAVEL (wommm; |
;:" = i
E 000,00 - &l e
< ' dauino ‘T %
s | 2
B 50000 X
[»] i
a Jl EHHBH-005 004 ﬁ
:(; ! i | %
»: 60000 — | ,‘:ﬂ g l E E
u | VAPOR | coss
g sevesssasnanasese
o 40000 —e 1
ad |‘ .
“ - [ 325.00 —
PUNDO TOPG
20000 - | T § T § T LI I A S e e ‘iT 32000 —
6 0 12 14 B 18 20 22 24 26 28 30

NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA {NST)

(<)

YT L S T T T
!,\ R S B I R B S |

8 10 12 14 18 18 20 22 24 26 28 X
NUMERO DE ESTAGIOS NA COLUNA (NST)

(d)

FIGURA 1V.12: Perfis de fragGes molares, de temperatura e dos fluxos molares obtidos da
modelagem de estdgios de nfio equilibrio e de equilibrio com eficiéncia do
componente variavel (100%, 70%, 50%) (Sistema 1: Especificagfo: QR =
.2E8 J/h e PF = 400. mol/h)

Alternando os valores das eficiéncias de componentes, isto é, diminuindo-se a eficiéncia
do componente mais volatil (de 100% para 70%), do componente com a volatilidade
intermedidria (70% para 50%) e aumentando a eficiéncia do componente menos volatil (50% para
100%), como se observa na Figura 1V.13, o afastamento € maior quando os perfis das fracdes
molares sdo comparados com os da modelagem de ndo equilibrio ¢ comparativamente com os
resultados apresentados na Figura IV.12. Entretanto, os perfis dos fluxos de liquido e vapor e os

da temperatura oriundos dos dois modelos estdo mais proximos entre si.
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FIGURA TV.13: Perfis de fragdes molares, de temperatura ¢ dos fluxos molares obtidos da
modelagem de estagios de nfo equilibrio e de equilibrio com eficiéncia do
componente variavel (70%, 50% e 100%) (Sistema 1: Especificagdo: QR =
2E8 J/h e PF = 400. mol/h)

Variou-se mats uma vez os valores das eficiéncias de componentes, isto é, diminuiu-se a
eficiéncia do componente mais volatil (de 70% para 50%), aumentou-se a do componente com a

volatilidade intermediaria (50% para 100%) e diminuiu-se a eficiéncia do componente menos
volatil (de 100% para 70%), comparativamente com os valores das eficiéncias usadas na Figura

IV.13. Na Figura IV.14, o afastamento ¢ maior quando os perfis da modelagem de nfo equilibrio

sdo comparados com os resultados apresentados na Figura IV.13.
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FIGURA IV.14: Perfis de fragdes molares, de temperatura e dos fluxos molares obtidos da
modelagem de estagios de niio equilibrio e de equilibrio com eficiéncia do
componente variavel (50%, 100%, 70%) (Sistema 1: Especificagio: QR =
.2E8 J/h e PF = 400. mol/h)

1V.4.2 Sistema 3
O sistema 3 € um sistema terndrio e ideal, simulado nas condigdes Gtimas de

operacdo da coluna, descritas na Tabela IV.1, com a eficiéncia de componentes diferentes
(50%, 70% e 90%). Os resultados obtidos, presentes na Figura IV.15, mostram um
grande afastamento entre os perfis dos dois modelos. Devido as especificagdes usadas, 0s

perfis sobrepSem-se no topo e no fundo da coluna.
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FIGURA IV.15: Perfis de fragdes molares, de temperatura e dos fluxos molares obtidos da
modelagem de estagios de ndo equilfbrio e de equilibrio com eficiéncia do

componente varidvel (50%, 70%, 90%) (Sistema 3: Especificacfio: Destilado =
200 mol/h e XD = 0.99)

Diminuindo-se a eficiéncia do componente com volatilidade intermedisria (de 70% para
50%), observa-se maior aproximaciio entre os perfis dos dois modelos, fato que evidencia a
influéncia deste componente na “performance” das colunas de destilagdo. Nestas condigdes de

simulagdo, os valores da eficiéncia de componentes mais e menos volateis usados na Figura

IV.15, foram também usados nesta analise.
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FIGURA 1V.16: Perfis de fragSes molares, de temperatura e dos fluxos molares obtidos da
modelagem de estagios de ndo equilibrio e de equilibrio com eficiéncia do
componente varidvel (50%, 50%, 90%) (Sistema 3: Especifica¢do: Destilado =

200 mol/h e XD = 0.99)
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1V.3.4, Conclusoes

Uma vez feita a comparagfio entre os dois modelos, €, agora, fundamental analisar o
comportamento da eficiéncia na coluna de destila¢do, através de um estudo sobre os
diversos parmetros que possam influenciar no valor da eficiéncia. Para isto, ¢ importante
0 uso de correlagdes, uma vez que nestas estdio presentes parAmetros que direta ou
indiretamente influenciam os valores da eficiéncia, tais como a viscosidade, densidade,
tipo de escoamento, intensidade de borbulhamento, tempo de contato, etc, fatores
variaveis ao longo da coluna, o que possibilita a conclusdo de que a eficiéncia ndo é
constante, e cada componente deve possuir valores de eficiéncia diferentes entre si € deve
existir eficiéncia de alguns componentes mais influentes sobre o processo que se deseja

estudar.

Baseado nos estudos efetuados neste Capitulo, € possivel concluir que:

a) Para os casos estudados, hd uma grande concordincia entre os dados da
modelagem de estdgios de ndo equilibrio comparados com os da modelagem de estagios
de equilibrio operada com a eficiéncia do prato constante de 50% ou eficiéncias de
componentes iguais a 50% para cada componente. Krishnamurthy e Taylor (1985c¢)
obtiveram também perfis da eficiéncia em torno de 50%. Pode-se assim fazer dois

importantes comentarios sobre este resultado:

- Considerando-se os casos em que houve quase que completa coincidéncia dos

perfis, pode-se afirmar que a modelagem de equilibrio estaria validando a modelagem de

ndo equilibrio.

- Néo foi possivel neste Capitulo cobrir uma quantidade suficientemente grande de
casos estudos para se avaliar casos em que isto poderia ocorrer. Estudos sisteméaticos e
mais abrangentes sobre este aspecto estdo sendo realizados numa tese de mestrado no

LDPS. Se se confirmar este resultado, serd uma informacfo relevante na area de

separag¢do difusional.
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b) Para os casos estudados, um grande afastamento ocorre quando os perfis séo

comparados com os da modelagem dos estidgios de equilibrio usando eficiéncias
constante de 100%, 70% ou 40%.

¢) Pode-se verificar que quando sfo impostos valores diferentes da eficiéncia para
os diversos componentes da mistura, os resultados nfo sdo tio coincidentes, mesmo
contendo eficiéncia de 50%. Também neste caso, estudos continuaro sendo feitos pois
neste trabalho foi levantada a questfio e com os poucos casos considerados ainda ndo é

possivel chegar a uma concluso definitiva,

d) Nos processos de separacio por destilacfio, a fase vapor controla a transferéncia
de massa e calor, uma vez que a resisténcia devido a transferéncia de massa e calor na
fase liquida ¢ negligencidvel. Isto é visivel quando os perfis na fase liquida praticamente

coincidem com os da interface.
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V DESENVOLVIMENTO DO PROCEDIMENTO DE (O’CONNELL
MODIFICADO 2

V.1 Introducio

As eficiéncias de pratos usadas nos projetos de colunas de destilacfo sdo baseadas
em valores experimentais para sistemas similares obtidos de colunas reais. Ndo ha
nenhum método inteiramente satisfatério para predizer as eficiéneias a partir das
propriedades fisicas e térmicas do sistema e dos parmetros do projeto de pratos.
Entretanto, neste Capitulo sdo apresentados métodos de avaliagdo do perfil da eficiéncia
nas colunas de destilagdo, usando a correlago de O’Connell modificada, o que torna este

trabalho inédito, pois nfo existe até hoje, na literatura, estudos semelhantes. Além do

mais, sdo avaliados os diversos parametros que influem sobre os valores da eficiéncia que

até hoje nfo sfio citados na literatura como preponderantes.

V.2 Utiliza¢io da Metodologia de Gomes & Maciel para o Calculo da
Eficiéncia (Procedimento de O’Connell Modificado 1)

O’Connell desenvolveu em 1946 duas correlagdes empiricas, uma para torres
absorvedoras e outra para torres fracionadoras. A Correlagio para torres fracionadoras
estd descrita detalhadamente no Capitulo Il deste trabatho. Esta correlag¢do € funcdo do
produto da volatilidade relativa dos componentes chaves leve e pesado e da viscosidade
média molar da carga, na temperatura média da torre. Esta correlagdo permite cilculos

rapidos da eficiéncia global da torre (Gomes, 1995).

Gomes e Maciel (1996), usaram a correlacdo de O’Connell para a simulac¢fo de
uma unidade de gas natural, visando o cdlculo dos perfis da composi¢iio, mediante
estimativa inicial da eficiéncia global constante. Os autores modificaram o procedimento

convencional que consistia na determinacdo do valor da eficiéncia global mediante leitura
grafica (Figura V.1) e conseqiiente substituigio dos valores lidos como novas estimativas
iniciais da eficiéncia. O procedimento se repetiu até que a diferenga entre os valores da

eficiéncia lidas e calculadas fosse menor que 10%, desvio conseguido depois de trés a

quatro iteragdes (correlagio de O’Connell Modificada 1).
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Neste trabalho, esta correlagiio foi novamente modificada permitindo o célculo da
eficiéncia de pratos e de componentes mediante metodologia apropriada (procedimento

de O’Connell modificada 2) conforme descrita detalhadamente no item V.3,

A correlagdo de O’Connell baseou-se principalmente em valores obtidos com
sistemas de hidrocarbonetos, mas inclui alguns valores para solventes clorados e para
misturas dgua-dlcool. Nos estudos efetuados até hoje, verifica-se que gera estimativas de
confianga para a eficiéncia global da coluna no caso de sistemas hidrocarbonetos, com
uma margem de erro estimado de £7% em relagdio aos dados experimentais da torre. Para

este trabalho sistemas de ndo hidrocarbonetos foram usados, mostram-se compativeis se

comparados com a modelagem de ndo equilibrio. Esta correlagdo nfo se adequou para a

destilagdio extrativa. A expressdo desenvolvida nfio leva em consideragio os parimetros

de projeto de prato e apenas inclui duas varidveis que sfo propriedades fisicas do sistema:

(V.1)

-(L.255837
Eficiencia(%) = 48.7663& 1 /¢ arga )

Constante de  Equilibrio do Componente Chave Leve

o —
" Constante  de Equilibrio do Componente Chave Pesado

Hearga = Viscosidade da carga em centipoise

100.00

EFICIENCIA DOS PRATOS (%)

0.00

T T LA

o0 +.00 10.00
VISCOSIDADE * VOLATILIDADE RELATIVA

FIGURA V.1 Eficiéncia global de torres fracionadoras (Reproduzida a partir da Figura 14.2,
Kartz et alii, 1959)
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V.3 Modificaciio do procedimento para o calculo da eficiéncia usando a
Correlagao de O’Connell (Procedimento de O’Connell modificado 2)

Para aplica¢fio desta correlagéo foram desenvolvidos sub-programas, usados para o
calculo da viscosidade do liquido, obtido através do método de Orrik e Erber (1974) que
explora as técnicas de contribuigdo de grupos e o célculo da viscosidade da mistura, feito
através do método de Kendall-Monroe (1921) de base empirica, com erro estimado entre
3 e 9%. Para o célculo da densidade do liquido, foi usada a correlacdo de Goyall et alii
(1966) em funcéo das propriedades criticas dos componentes ¢ da mistura, com um
desvio médio de 3%. Para o calculo da densidade de mistura, foi usado o método de

somatorio das densidades dos componentes puros multiplicado pelas fragBes molares. As

volatilidades relativas foram obtidas dividindo-se as constantes de equilibrio do

componente chave leve e pesado. Todas as equagdes citadas estfo descritas no Capitulo
II deste trabatho.

Com as equagdes referenciadas, desenvolveu-se um sub-programa denominado
“EFICA”, incluso no programa “SEPARA”, para o célculo da eficiéncia de pratos ao
longo da coluna usando os pardmetros de mistura (viscosidade ¢ densidade). Para o
calculo da eficiéncia dos componentes presente no sub-programa, os pardmetros dos

componentes puros foram utilizados.

A modificagdo do procedimento referenciada consiste no uso da correlagdo de
O’Connell para o célculo do perfil da eficiéncia ao longo da coluna, pois esta foi

desenvolvida visando a determinacéo da eficiéncia global.

Para se determinar o perfil da eficiéncia ao longo da coluna de destilagfo, através
da correlagdo de O’Connell modificada, foi desenvolvido um procedimento de cdlculo
que substitui os resultados da eficiéncia do sub-programa “EFICA” como nova estimativa
inicial, isto €, substitui os valores iniciais da eficiéncia (constantes) pelos valores
calculados. O critério consistiu na simulagdo do programa “SEPARA”, inicialmente com
a eficiéncia constante como estimativa inicial e, depois da convergéncia, 0 comando

CALL transfere o controle de execugfo para o sub-programa EFICA, substituindo os

TESE DE DOUTORADCQ  “LDPS - DPQ - FEQ - UNICAMP”



Capitulo V. Desenvolvimento do Procedimento de O"connell Modificado 2 pagina 117

argumentos “mudos” pelos valores dos argumentos atuais (fluxos totais, fluxos dos
componentes, temperaturas, constantes de equilibrio, etc) necessarios para o cdlculo da

densidade do liquido e da viscosidade.

Com os dados referenciados ¢ calculado o perfil da eficiéncia de pratos ao longo
da coluna e a eficiéncia de cada componente em todos os pratos, considerando o

condensador e o refervedor com a eficiéncia constante de 100%.

O perfil da eficiéncia obtido destes célculos € substituido como nova estimativa
inicial e a simulag@o prossegue. No final desta, o comando CALL transfere o controle de

execucdo para o sub-programa EFICA, substituindo os argumentos “mudos” pelos valores

dos argumentos atuais, gerando novo perfil da eficiéncia. Este procedimento € repetido

até que a variagdo das eficiéncias lidas e calculadas ocorra na terceira ou quarta casa
decimais. Com o ultimo perfil obtido, tragcam-se todos os perfis graficos. A Figura V.2

ilustra este procedimento.
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' i
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|
|
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FIGURA V.2 Diagrama do procedimento usado no ajuste da eficiéncia
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V.3.1 Comportamento da eficiéncia do prato e do componente
Com base no procedimento descrito, avaliou-se o comportamento da eficiéncia na
coluna de destilagio. A Figura V.3 representa o perfil da eficiéncia de pratos e de

componentes na coluna, obtida através da correlagio de O’Connell modificada.
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FIGURA V.3 Perfil da eficiéncia do prato e dos componentes baseados no procedimento de
O’Connell modificado 2 (sistema 2 (a): Especificagiio: QR = .2E8 J/he
PF = 400. mol/h) (sistema 3 (b): Especifica¢fo: Destilado=200 mol/h e XD=0.99

Na Figura V.3-a, a eficiéncia de pratos e de componentes aumenta do topo para o
fundo da coluna. Uma grande perturbagéio € observada na posi¢do de alimentagfo (estagio
12) para o perfil da eficiéncia dos componentes, que pode ser evidenciada com mais
detalhes nas analises gréficas subsequentes. Esta perturbagio ndo ¢ observada no perfil da

eficiéncia do prato.

Este fato confirma as argumentacdes de Bidulph et alii (1986) que constataram
experimentalmente o aumento da eficiéncia do prato do topo para o fundo da coluna com
fortes perturbagfes nas regides de carga. A auséncia da perturbagfio prevista por Bidulph
(1986) quando da andlise do perfil da eficiéncia descrito na Figura V.3-b, deve-se as

condi¢des de alimentagfo ¢ das especificagdes usadas.
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Na Figura V.3, os valores da eficiéncia do componente mais volétil sdo, no 4mbito
geral, maiores ao longo da coluna, enquanto que a eficiéncia do componente de menor
volatilidade possui valores menores. O componente intermedidrio possui valores
intermediarios da eficiéncia, situando-se na mesma faixa dos valores da eficiéncia do

prato.

O comportamento analisado na Figura V.3 ¢ similar ao observado na Figura V.4

para a eficiéncia de pratos e de componentes ao longo da coluna de destilaggo.
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FIGURA V 4 Perfil da eficiéncia do prato e dos componentes baseados no procedimento de
O’Connell modificado 2 (sistema 3 (a): Especificagio: RR = 2.2 ¢ PF = 400.mo/h)
(sistema 4 (b): Especificagio: RR =1.4 e PF = 800 mol/h)

Das simulagdes feitas para sistemas bindrios, o comportamento citado por Bidulph
(1986) foi constatado, o qual diz que a eficiéncia de pratos aumenta de topo para o fundo
da coluna, como pode ser observado na Figura V.5, para uma dada especificagdo. Este
fato pode ocorrer devido aos altos fluxos de liquido na zona de esgotamento, baixos
fluxos de vapor, principalmente quando a alimentacdo € liquida, pardmetros que
proporcionam maior tempo de contato liquido-vapor e, consequentemente, altos valores

dos coeficientes de transferéncia de massa e de calor, 0 que proporciona elevados valores
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da eficiéncia de prato na zona de esgotamento da coluna de destilagdo, como se observa

nas Figura V.5.
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FIGURA V.5 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagio baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 7 (a): Especificagfio: Destilado =500 mol/h e RR=2.2
Sistema 10 (b): Especificagfio: Destilado=200 mol/h ¢ RR=2.6)

Para melhor enfatizar o método usado na determinagfo do perfil da eficiéneia, ¢
importante destacar o procedimento de ajuste, que funciona da seguinte maneira: tomam-
se estimativas iniciais de eficiéncia, como por exemplo, ou 100%, ou 70%, ou 40% ou
quaisquer outros valores, que permitam a convergéncia do sistema. A simulagdo é feita
visando a convergéncia do problema e, logo depois da convergéncia, o sub-programa
EFICA acoplado ao programa SEPARA ¢ chamado para se determinar o perfil da
eficiéncia correspondente aquela estimativa inicial, retornando os valores calculados
como nova estimativa inicial. Foram necessarias até 15 iteragdes para o alcance do perfil
adequado, dentro da margem de erro estabelecida e definida na Figura V.2. Os resultados

obtidos sdo mostrados nas Figuras V.6-(a,b).
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FIGURA V.6 Derfil da eficiéneta na coluna de destilagdo baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 6 (a): Especificacfo: Destilado =200 mol/h e RR=2.2
Sistema 2 (b): Especificagio: Destilado=500 mol/h e XD=0.82)

V.3.2 Influéncia do tipo do condensador sobre o perfil da eficiéncia

E fundamental analisar o comportamento da eficiéncia na coluna de destilagiio
quando operada com a condensa¢fio total do vapor ou a condensa¢fo de apenas parte
desta mistura (condensagdo parcial), considerando-se que todos os componentes séo, a
principio, condensaveis. Este fato pode refletir no comportamento térmico da coluna
(perfil de temperatura) e, baseado nestes estudos, influencia também no perfil da
eficiéncia na coluna de destilagio. Assim, os sistemas 7 e 8 foram usados para esta
avalia¢@o. Os resultados mostrados na Figura V.7-a ilustram o perfil dos valores da
eficiéncia para o sistema 7 e pode-se notar que na zona de retificagdo hd uma pequena
perturbagdo. Os valores da eficiéncia obtidos quando do uso do condensador parcial
mostram-se um pouco menores nesta regifio quando comparados com os valores oriundos
da condensacio total. A perturbagdo ¢ menos acentuada quando o sistema 8 foi avaliado,

como s¢ observa na Figura V.7-b.
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FIGURA V.7 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagdo baseado no procedimento de O’connell
meodificado 2 (Sistema 7 (a): Especificagfio: Destilado =500 mol/h e XD=0.98
Sistema 8 (b): Especifica¢do: Destilado = 400 mol/he RR = 1.8)

V.3.3 Influéncia das especifica¢des sobre a eficiéncia

Na simulagfo de colunas de destilagfio tem-se as varidveis fixas (NST, prato de
alimenta¢@o, composi¢io, condigbes térmicas de alimentacfio, pressdo), as varidveis
especificadas que em niimero obedecem no grau de liberdade do sistema e as varidveis
calculadas que sfo aquelas que o programa calcula baseada nos valores das varidveis
fixas e especificadas. O programa s6 converge se for possivel a obtenc¢do dos valores das

varidveis especificadas e quando estes forem alcangados.

A influéncia que uma dada especificagio pode exercer num processo de
destilagdo, quando a eficiéncia ¢ avaliada, foi uma das questdes exploradas neste
trabalho, tendo relevincia como principais especificagdes a RR/destilado, XD/destilado,
Qr/Qc, Qr/XD, Qr/produto do fundo e fragdo do componente menos volatil/Qr,

XB/produto do fundo, cujos resultados passam a ser descritos.

Para melhor realgar a influéncia das especificagdes na avaliag@o dos perfis da

eficiéncia, obtidos da correlagdo de O’Connell modificada 2, foram feitas simula¢3es
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com especificagdes distintas cujos perfis estdo graficados na Figura V.8. Quando a razéo
de refluxo (RR) € especificada, uma perturbacdo na alimentagio € observada e a
eficiéncia cresce logo apés a alimentagfo, ndo alcangando os valores obtidos na zona de
esgotamento. Esta perturbacio € devido a forte interagdo entre o fluxo de liquido na
alimentacdo ¢ os refluxos internos na coluna, o segundo, oriundos do parimetro
especificado. Quando da especificagfio das fragSes molares do componente mais volatil
(XD), no topo da coluna, como referenciado na Figura V.8, ndo ocorre a perturbac¢io na
alimenta¢@io quando o sistema 7 ¢ avaliado. Esta perturbagfio pode ser observada na
Figura V.8-(b), obtida da simulaciio do sistema 10. Entretanto, os valores da eficiéncia

oriundos da especificagdo de XD sdo maiores que os obtidos da especificagio da RR,

ocorrendo o inverso na parte inferior para o sistema 7.
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FIGURA V.8 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagio baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 7 (a): Especificagfio: Destilado = 500 mol/h e XD ou RR
Sistema 10 (b): Especificacfo: Destilado = 500 mol/h e RR ou XD)

A avaliag@o descrita na Figura V.8, para os sistemas 7 e 10 foi feita também para
o sistema 1 e 4, especificando os mesmos pardmetros (XD ¢ RR) mas com valores
diferentes. Os resultados presentes na Figura V.8, revelam fortes perturbacgtes na regido
de carga (alimentagdo). Para as duas especificagbes usadas, os perfis obtidos
apresentaram comportamento similar. A pureza do componente mais volatil no destilado

quando RR € especificada € maior (=99%) do que o valor de XD (0.95 ¢ 0.98)
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especificados. Este fator leva a valores maiores da eficiéncia na zona de retificagfo
quando a RR ¢ especificada, como se observa na Figura V.9. Nesta regifio, as fra¢Oes
molares do componente mais volatil aumentam em diregfio ao topo da coluna, enquanto
que as fragdes dos demais componentes diminuem, proporcionando um aumento

consideravel da eficiéncia do prato.

Na zona de esgotamento, as fragdes molares do componente mais volatil diminuem
em dire¢do ao fundo da coluna, enquanto que as fragdes molares dos demais
componentes aumentam, com destaque para os componentes de volatilidade
intermedidria. A propor¢io desta variacdo ¢ malor quando a RR ¢é especificada, o que

representa maiores valores da eficiéncia para o sistema 4, pois a eficiéncia passa a ser

influenciada pelas composicdes do componente de volatilidade intermedidria.

Comportamento inverso ocorre quando o sistema 1 € avaliado.
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FIGURA V.9 Perfil da eficiéncia na coluna de destilacdo baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 1 (a): Especificagfio: Destilado = 400 mol/h e XD ou RR
Sistema 4 (b}: Especificagdo: Destilado = 200 molh ¢ RR ou XD)

Com as observagdes das Figuras V.8 e V.9 sobre o comportamento da eficiéncia
em relagdo as especificagdes, investigou-se a influéncia da varia¢do da razdo de refluxo
especificada, para o sistemas 11 e 4, tendo-se constatado, como indicado na Figura V.10-

(a), que com o aumento da razio de refluxo, aumentam os valores numéricos da
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eficiéncia no topo da coluna (sistema 4) e diminuem na regifio central da coluna (sistema
11). Mas, o comportamento genérico assumido para cada valor da RR especificada na
coluna é similar (sistema 4), isto €, a eficiéncia aumenta do topo para o fundo da coluna
com fortes perturbagbes na regido de carga. Para o sistema 11 comportamento inverso ao

do sistema 4 é observado.

Para o sistema 4, com o aumento da RR especificada aumentam os valores da
eficiéncia em toda coluna com proporgdes menores no topo desta (Figura V.10-a). Para

este caso, a eficiéncia aumenta do fundo para o topo da coluna.
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FIGURA V.10 Perfil da eficiéncia na coluna de destilag8o baseado no procedimento de
O’connell modificado 2 (Sisterna 11 (a): Especificagfio: Destilado = 200 mol/h e
RR Sistema 4 (b): Especificagio: Destilado = 200 mol/h e RR )

Procedimento idéntico foi usado para os sistemas 11 e 4, avaliando-se desta vez a
influéncia do teor das fragdes molares do componente mais volatil no topo da coluna,
através da especificagdio deste parfmetro, tendo-se constatado que, como indicado na
Figura V.11, os perfis da eficiéncia da correlagdo de O’Connell modificada assumem
comportamento diferenciado na zona de retificag8o cada vez que se deseja maior pureza

do componente mais volatil no destilado. Uma certa estabilidade ¢ observada na zona de
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esgotamento, para o sistema 4, regifio onde ocorre crescimento acentuado das fragtes
molares do componente de volatilidade intermedidria com a variagdo dos valores
especificados. As fra¢es dos demais componentes mantiveram-se constante. Para o
sistema 11, na zona de esgotamento, com o aumento das fragSes molares especificadas,
aumentam os valores da eficiéncia. Para ambos os sistemas, ¢ observada forte perturbagfio
na regifio de carga (alimentagdo). O comportamento apresentado pelo sistema 11 torna-se
mais realista, pois, genericamente, a eficiéncia aumenta do fundo para o topo da coluna e
quando da obtengio de maior pureza no topo da coluna, ha que se esperar maiores valores
da efici€ncia ocasionados pela maior intensidade de mistura liquido-vapor condi¢do que

proporciona altos valores dos coeficientes de transferéncia de massa e calor e,

consequentemente, altos valores da eficiéncia. Na Figura V.11-a ¢ evidente observar que

as perturbagdes na regifio de carga crescem com a rigorosidade das especificagtes.
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FIGURA V.11 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagio baseado no procedimento de O’ connell
modificado 2 (Sistema 11 (a): Especificagio: Destilado = 200 molh e XD
Sistema 4 (b): Especificagfo: Destilado = 200 molh e XD )
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V.3.4 Influéncia do tipo de alimentacio sobre a eficiéncia

Como o fluxo de alimentagdo incide diretamente sobre a hidrodindmica do sistema
na coluna de destilagdo, pode-se esperar a ocorréncia de perturbagdes no perfil da
eficiéncia para cada tipo de alimentagfo usada. Para isto, avaliou-se o comportamento da
eficiéncia para trés tipos de alimenta¢fo: liquido saturado, liquido-vapor e vapor
superaquecido. Os resultados sfo mostrados nas Figuras V.12-(a, b), ¢ se observa maior
resisténcia nos coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor quando comparados
com a fase liquida pois, a fase vapor € que controla os processos de transferéncia de
massa e calor. Altas taxas de fluxo de vapor proporcionam altos valores dos coeficientes

de transferéncia de massa e energia, pois a fase vapor controla o processo de

transferéncia de massa, proporcionando maior resisténcia, fator que provoca maiores

valores da eficiéncia na coluna de destilacdo.

Comparativamente, como se observa nas Figuras V.12-(a, b), quando a
alimenta¢fio € somente vapor, os valores da eficiéncia sfio maiores do que quando a
alimenta¢do € liquida ou uma mistura de vapor e liquido. Consequentemente, quando a
alimentagdo € vapor-liquido, os valores da eficiéncia sdo maiores do que quando a

alimentacio ¢ liquida.
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FIGURA V.12 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagdo baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 11 (a): Especificagdo: Destilado = 200 mol/h e XD = 0.96
Sistema 2 (b): Especificagdo: Destilado = 200 mol/h e XD = 0.96 )
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V.3.5 Avaliacio das condi¢des de operaciio nao dtimas

Estendeu-se este estudo para a avaliagdo do comportamento da eficiéncia através
da correlagéio de O’Connell modificada para as colunas de destilagdo nfio otimizadas, isto
¢, sem definir o nimero dos estigios e a posi¢do otima de alimentagfo. Para isto, avaliou-
se o sistema 11 e 2 cujos perfis estdo descritos na Figura V.13. Observa-se que para o
sistema 11 a eficiéncia diminui do fundo para o topo da coluna com perturbagbes na
posi¢io de alimentagfio e a forte influéncia da especificagio sobre o perfil da eficiéncia.
Para o sistema 2, avaliou-se a influéncia das especificagdes, onde se observou
comportamento diferenciado para cada tipo de especificagio usada. E possivel ver, para

este caso, que o comportamento da eficiéncia é dependente da especificag@o usada, pois

cada valor especificado modifica a performance e a intensidade dos fluxos na coluna, o

que proporciona alteracdes nos coeficientes de transferéncia de massa e de calor,
modificando assim o comportamento da eficiéncia na coluna de destilagdo. Istas
observacfes sdo similares ao comportamento da eficiéncia para colunas de destilagio

otimizadas, vistas nos itens anteriores.
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FIGURA V.13 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagiio baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 2 (a): Especificagdo: Destilado = 200 mol/h e XD ou RR ou
PF Sistema 11 (b): Especificagfio: Destilado = 200 moVh e XD ou RR ou PF ou
QR)
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Trabalhou-se também com colunas com ntimero de estagios aleatorios mas com a posi¢iio de
alimentagdo Otima e nfio Otima, visando averiguar o comportamento da eficiéncia para cada um
dos casos citados. Foi possivel observar que a perturbacfio na “performance” da eficiéncia ocorre
somente na posi¢fo de alimentagfio, como se observa na Figura V.14- (a, b) para os dois sistemas
estudados, isto apesar da grande diferenca nas cargas térmicas no “reboiler” determinadas na
simulag@io. Contudo, para este estudo, foi possivel constatar que a convergéncia na simulagio foi

facilmente obtida quando do uso da colupa com a posi¢io de alimentagfio otimizada.
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FIGURA V.14 Perfil da eficiéncia na coluna de destilagfio baseado no procedimento de O’connell
modificado 2 (Sistema 11 (a): Especificagfio: Destilado = 200 molh e XD=0.96
Sistema 2 (b): Especifica¢éio: Destilado = 200 molh e RR =2.2)
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V.4 Comparagio dos perfis da Correlaciao de O’Connell Modificada com os da
Modelagem dos Estigios de Nio Equilibrio
A correlagio de O’Connell é comumente usada nas industrias quimicas e

petroquimicas para a estimativa da eficiéncia global nas colunas de destilagdo. Esta
correlagdo foi modificada para descrever o comportamento da eficiéncia do prato e dos

componentes na coluna de destilagdo, como avaliado no item V.3 deste trabalho.

Os resultados obtidos desta correlagdo foram comparados com os do modelo de

estagios de nfo equilibrio e descritos nos itens subsequentes.

V.4.1 Sistema 3
O sistema 3 ¢ um sistema multicomponente € ideal, cujos perfis das fragdes

molares na fase liquida e vapor da temperatura e dos fluxos molares foram comparados
com os da modelagem de ndo equilibrio, como indicado nas Figuras V.15-(a, b,c e d), na
qual se constata aproximacdes acentuadas entre os dados oriundos dos dois estudos. Os
perfis de temperatura no seio da fase liquida foram usados para avaliar o desvio entre o
modelo de estagios de nfio equilibrio e o de estdgios de equilibrio simulado usando-se a

correlacdo de O’Connell modificada, situando-se na faixa de 0.0297%.

Este comportamento mostra quéo valida € a modificacdo efetuada na correlagéo de
O’Connell, permitindo representar com alta precisfio a performance da eficiéncia e dos
demais pardmetros nas colunas de destilagdo, como sera avaliado para os demais

sistemas.

O desvio entre os dois modelos ¢ maior para o componente mais volatil e de
volatilidade intermediaria, principalmente para a fase liquida. Dada a especificagio

usada, ocorre a sobreposi¢io dos dados no topo e no fundo da coluna.
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FIGURA V.15 Comparagfio entre os perfis da modelagem de estagios de ndo equilibrio com os
da modelagem de estagios de equilibrio usando-se a correlagio de O’Connell
modificada (Sistema 3: Especificaco: QR = .6E8 J/h e XD = 96)

V.4.2 Sistema 6

O sistema 6 foi também avaliado visando-se comparar os perfis do modelo dos

estagios de ndo equilibrio com os perfis oriundos da modelagem do equilibrio simulado

com a eficiéncia da correlagio de O’Connell modificada. Nas Figuras V.16-(a, b,c ¢ d)

estdo descritos os resultados desta avaliagio. A comparagdo grafica mostra um residuo de

0.9996288, o que representa um erro médio de 0.03712% quando os perfis dos dois

modelos sdo comparados (Figura V.16-d).
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FIGURA V.16 Comparacdo entre os perfis da modelagem de estagios de ndo equilibrio com os
da modelagem de estagios de equilibrio usando-se a correlagdo de O’Connell
modificada (Sistema 6: Especificagfio: Destilado = 200 mol/h e RR = 2.5)

V.4.3 Sistema 4

O sistema 4, quaternério e ideal, avaliado nas condi¢Bes de operagdo definidas na
Tabela V.1, mostra boa concordéncia das fragdes molares nas fases liquida e vapor
(Figura V.17-(a, b, c e d). Este comportamento ¢é ligeiramente pior para a temperatura. O

coeficiente de determinagio residual obtido da linearizagdo dos perfis de temperatura foi
de 99,9687%, o que representa um desvio de 0.0313% (Figura V.17-d)
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FIGURA V.17 Comparacfo entre os perfis da modelagem de estagios de ndo equilibrio com os
da modelagem de estagios de equilibrio usando-se a correlagdo de O’Connell

modificada (Sistema 4: Especificag@o: Destilado = 200 moVh ¢ RR = 2.4)

V.4.4 Sistema 1

Para este sistema, h4 uma boa concordancia ao longo da coluna, com ligeira
perturbag@io na posi¢do de alimentacfo, no perfil de temperatura, como se observa nas
Figuras V.18-(a, b, ¢ e d). Os perfis da temperatura, no seio da fase liquida, dos dois
modelos foram comparados mediante andlise linear, permitindo determinar o desvio

decorrente da correlacio de O’Connell modificada, gerando uma precisio de 99,9475%
(Figura V.18-d).
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FIGURA V.18 Comparagio entre os perfis da modelagem de estdgios de nfio equilibrio com os

da modelagem de estagios de equilibrio usando-se a correlagéo de O’Connell
modificada (Sistemna 1: Especificacio: Destilado = 400 mol/h e RR = 1.8)

V.4.5 Sistema 8

O sistema 8, bindrio ¢ nfo ideal foi usado para comparar os perfis dos dois

modelos, cujos resultados descritos na Figura V.19 mostram coincidéncia ao longo da
coluna com ligeiro afastamento nos estdgios do topo. A precisdo calculada foi de

99,99921%, como indicado na Figura V.19-d.
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FIGURA V.19 Comparacdo entre os perfis da modelagem de estdgios de ndo equilibrio com os
da modelagem de estagios de equilibrio usando-se a correlagdo de O’Connell
modificada (Sistema 8: Especifica¢fo: Destilado = 400 mol/h ¢ RR = 1.8)

As limitagdes matematicas presentes na correlagio de O’Connell impossibilitam um estudo

mais amplo do comportamento da eficiéncia nas coluna de destilagdo, pois nfio permite avaliar

todos pardmetros que possam influenciar no comportamento da eficiéncia na coluna de destilagéo.

Assim, foi desenvolvida uma correlagio mais abrangente que leva em consideragdo os pardmetros

fisicos e térmicos dos diversos sistemas a ser apresentado no Capitulo seguinte.
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V.4 Conclusdes
Baseado nestes estudos, foi possivel concluir que:

a) Nio existe um comportamento definido da eficiéncia nas colunas de destilagdio pois depende

da especificagio usada e do sistema em estudo.

b) A modificagio feita no procedimento de O’Connell permite um estudo amplo do
comportamento da eficiéncia apesar das diversas limitagdes impostas pelo modelo matematico

desta correlaglio que envolve somente as propriedades fisicas do sistema.

c) As eficiéncias de componentes mais voldteis sio maiores quando comparadas com as

eficiéncias dos demais componentes constituintes de um dado sistema.

d) A eficiéncia do prato situa-se sempre na intermedidria entre os valores das eficiéncias dos

diversos componentes.

e) O método de ajuste usado mostra-se altamente flexivel visto que qualquer valor da eficiéncia

estimado reproduz o comportamento similar da eficiéncia na coluna de destilac8o.

) O tipo do condensador, as condi¢Bes térmicas e fisicas de alimentacfo, o tipo de especificagdes
e a condicdo Otima ou ndo Gtima de uma coluna de destilago influenciam na “performance” da

eficiéncia da coluna de destilagio.

g) Apesar de ter sido desenvolvido para avaliagdo de hidrocarbonetos, a correlagdio de O’Connell

modificada permitiu identificar o comportamento da eficiéncia de sistemas nfio hidrocarbonetos.

h) Nao ocorreu variagdes siginicativas nos valores da eficiéncia ao longo da coluna de

destilagdo quando do uso da correlagdo de O’Connell modificada.

1) Os valores das fragdes molares, da temperatura e dos fluxos de liquido e vapor obtidos

do modelo de estagios de néo equilibrio aproximam-se ¢ sobrepdem-se com os valores do

modelo de estagios de equilibrio oriundos da correlagio de O’Connell modificada.
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VI Desenvolvimento de uma Nova Correlaciio para o Calculo da

Eficiéncia de Prato e Componente

VL1 Introducio

As limita¢Ges presentes nas diversas correlagdes citadas na literatura ¢ detalhadas
no Capitulo I1 deste trabalho, para o estudo e determinagfo da eficiéncia nas colunas de
destilagdo, estimulou o desenvolvimento de uma correlagio mais abrangente e que
considera os pardmetros de transferéncia de calor e massa como fundamentais na sua
avalia¢do. Com base nos resultados preliminares obtidos neste trabalho, constatou-se que
todos os pardmetros na coluna de destilacdo influem no valor da eficiéncia: o tipo de

alimentac¢do (liquido sub resfriado, vapor super aquecido, mistura liquido-vapor, vapor

saturado, liquido saturado), tipo de especificagio, composi¢des de alimentagio,
condigdes térmicas de alimentagao, influenciam nos perfis dos fluxos de liquido e vapor e
nas suas respectivas composi¢cOes. Os perfis de temperatura sofrem oscilagOes
significativas. Este comportamento ¢ compativel com observagdes de Chaiyvech e Van
Winkle (1961) que admitiram a dependéncia da eficiéncia com todas as propriedades

fisicas, mecanicas e térmicas do processo.

Este capitulo visa o estudo e o desenvolvimento de uma nova correlagdo para a

avaliacfo do desempenho e da influéncia da eficiéncia nas colunas de destilaggo.

V1.2 Desenvolvimento de uma metodologia para obtencio de parimetros
Alguns pardmetros foram correlacionados através de equacbes de propriedades
fisicas (densidade, viscosidade, peso molecular e difusividade) e térmicas (condutividade
térmica e capacidade calorifica) e avaliados em termos do seu desempenho na coluna de
destilagdio. Variaram-se especificagbes e temperatura de alimentag¢dio, permitindo-se
trabalhar com uma tUnica especificagdio, capaz de representar todas as perturbacgdes
possiveis e generalizar a equagfio para qualquer caso estudado. Observou-se que os
pardmetros fisicos ¢ térmicos propostos na equagfo, variam ao longo da coluna e com as
especificactes, mas o método de ajuste usado permite minimizar os desvios apresentados.

Os gréaficos do desempenho destes pardmetros sdo apresentados:
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a) Os perfis do peso molecular médio, calculados através da ponderagio dos pesos
moleculares dos componentes puros pelas fragdes molares, nas colunas de destilagdo
sofrem fortes perturbagbes com as especificagdes, causadas principalmente pela
distribuicdo das fragdes molares dos componentes em cada prato nos diversos pratos da
coluna e devido & quantidade de fluxo de liquido € vapor que nela escoa. Em geral,
quando a composi¢io do componente mais volatil aumenta (conforme a especificagéio
usada), diminuem os pesos moleculares médios ao longo da coluna. Quando ha
perturbacio da temperatura na posigo de alimentag@o, ocorrem pequenas perturbagGes
dos pesos moleculares médios na regifo central da coluna (préximo a posi¢do de

alimentagdo), como se observa nas Figuras V.13-(a e b).
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FIGURA VI.1 Perfis do peso molecular médio na coluna de destilagdo (Sistema 3: Especificagiio:
Destilado = 200. mol/h e XD ou RR e QR e Produto de fundo (PF))

b) A difusividade massica de mistura na fase liquida, calculados através da
ponderagfo das difusividades dos componentes puros pelas fracdes molares, aumenta do
fundo para o topo da coluna de destilag@o. Fortes perturbagdes ocorrem na regifio central
da coluna (préximo a posico de alimentacfio), ocasionadas pela forte interacdo entre as
fases liquida e vapor nesta regido. Para as especificagbes avaliadas, os perfis obtidos
diferem fortemente entre si, ocorrendo sobreposi¢do no estagio do fundo da coluna

(Figura VIL.2-a). Este comportamento caracteriza a influéncia deste parimetro na
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avaliagdo do comportamento da eficiéncia nas colunas de destilagdo. A variagio da

temperatura de alimentacfo praticamente nfo influencia no perfil (Figura V1.2-b).
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FIGURA V1.2 Perfis da difusividade de mistura na coluna de destilagdo(Sistema 3:
Especificacio: Destilado=200. mol/h e XD ou RR e QR e Produto de fundo (PF))

c) A densidade de mistura, parAmetro fortemente dependente de temperatura, das
fracBes molares e dos fluxos de liquido na coluna de destilagdo, aumenta do fundo para o
topo da coluna. A Figura V1.3-a mostra que nas regides de baixa temperatura (topo), a
mistura € mais densa quando comparada com as regides de maior temperatura. Na mesma
propor¢do, pode-se observar que no topo da coluna, regido de baixa temperatura da
coluna de destilagfio, as fraces molares do componente mais volatil sdo altas, apesar dos
baixos fluxos de liquido nesta regifio. Assim, € possivel avaliar as densidades de mistura
como fungfo das fragSes molares, de temperatura e dos fluxos de liquido na coluna de
destilacdo. As diversas especificagbes usadas neste estudo mostram um ligeiro
afastamento entre os perfis de densidade de mistura obtidos, mas se aproximam no

condensador e no refervedor. A variagdo na temperatura de alimentagio (aos niveis que

foram estudados) ndo influencia no perfil (Figura V1.3-b).
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FIGURA V1.3 Perfis de densidade de mistura na coluna (Sistema 3: Especificaggo:
Destilado = 200. mol’h e XD ou RR ¢ QR e Produto de fundo (PF))

d) A condutividade térmica de mistura ¢ um parimetro altamente dependente de
temperatura e da densidade de mistura e varia com a temperatura. Os valores numéricos
deste pardmetro s3o grandes nos sélidos. Nos liquidos, sua variacdo ndo € significativa.
Como pode se ver na Figura V1.4-a, quanto menor a temperatura, para o sistema usado,
maior € a condutividade térmica de mistura. Para as trés especificagdes, as condutividades
térmicas aumentam do fundo para o topo da coluna, Contudo, ocorre a sobreposicdo deste

pardmetro no fundo da coluna e aproximagio acentuada no topo.

Quando da perturbacfo da temperatura na posi¢do de alimentagio, observa-
se na Figura V1.4-b que, quanto maior a temperatura, menores as condutivides térmicas,
abaixo da posi¢do de alimentagéo, ocorrendo sobreposi¢do nas demais regides. Contudo,
¢ possivel afirmar que a condutividade térmica depende da temperatura e é maior na zona

de retificacéo.
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FIGURA V1.4 Perfis da condutividade térmica na coluna (Sistema 3: Especificagfo:
Destilado = 200. mol/h e XD ou RR ¢ QR e Produto de fundo (PF))

e) O recurso usado para estimar as capacidades calorificas de mistura € o de
ponderar as capacidades calorificas dos componentes puros usando como fatores de

ponderagdo as fragdes molares.

Os valores da capacidade calorifica de mistura ao longo da coluna de destilagdo,
pardmetro presente na correlagio desenvolvida, foram avaliados. E dependente da
temperatura ¢ de pardmetros tabelados na literatura (Capitulo III). O seu comportamento €
similar ao comportamento da temperatura ao longo da coluna de destilagfio, isto &,
aumenta do topo para o fundo da coluna. Para as diversas especificagdes usadas, os perfis
se afastam acentuadamente na regifio de retificagfo da coluna de destilagio, como se vé

na Figura VI.5-a.

A perturbagdo da temperatura na posigio de alimentacio ndo altera

significativamente o perfil (Figura VL.5-b).
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FIGURA V1.5 Perfis da capacidade calorifica da mistura na coluna (Sistema 3: Especificagfio:

Destilado = 200. mol/h e XD ou RR e QR e Produto de fundo (PF))

f) As viscosidades de mistura na coluna de destilagdo aumentam do topo para o

fundo, influenciadas pelo aumento das fra¢des molares do componente mais volatil e pela

diminui¢do do teor de liquido no topo da coluna. Para as especificacbes avaliadas, os

perfis obtidos se afastam entre si na regifo de retificagfio (Figura V1.6-a).

Quando da perturbagdio da temperatura na posigdo de alimentagfio, ndo ocorre

variagfo significativa nos valores da viscosidade, como se vé na Figura VL6-b.
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FIGURA VI.6 Perfis da capacidade calorifica da mistura na coluna (Sistema 3: Especifica¢o:

Destilado = 200. mol/h e XD ou RR e QR e Produto de fundo (PF))
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VL3 Correlag¢iio proposta

Os estudos realizados no item V1.2 deste capitulo sfo principalmente relacionados
com as propriedades fisicas, hidrodindmicas, tipo de escoamento e caracteristicas

fenomenologicas do processo em estudo.

O ajuste dos dados obtidos, baseado nas médias matemdticas das diversas
especificagdes, foi descartado, pois quando a razdo de refluxo ¢ o destilado séo
especificados representam com maior significncia as perturbagdes presentes nas diversas

regides da coluna de destilagio.

Com base no exposto, desenvolveu-se uma equagdo empirica, obtida através do

levantamento de parmetros estudados no item anterior (peso molecular, densidade,

viscosidade, capacidade calorifica, condutividade térmica e difusividade) ¢ o seu

comportamento na coluna avaliado no item V1.2 usando-se eficiéncia constante.

A coluna simulada para a aquisigo destes dados foi otimizada mediante
minimizac¢do da carga térmica no refervedor, variando-se a posigdo de alimenta¢do. O
nomero de estidgios na coluna foi também otimizado mediante estabilizaco da carga
térmica no refervedor, usando a defini¢do de estagios minimos praticos (Maciel (1989);
Maciel e McGreavy (1994)),

Para a faixa de eficiéncias usadas (20-100%) na aquisigdo de dados para o
desenvolvimento da correlagdo, a variacdo estipulada foi de 5% em 5%. Para isto, usou-
se o sistema 3 {multicomponente ¢ ideal), tendo como especifica¢do o destilado = 200
mol/h e a RR=2.6, pardmetros altamente representativos, pois de uma forma geral seus
valores situam-se na faixa intermedidria entre os valores obtidos das demais
especificagdes avaliados neste trabalho, como se observa nas Figuras VI.1, V1.2, V1.3,
V14, VL5 e V16,

Os dados obtidos foram agrupados num arquivo do Software Estatistica (Statsoft

Inc, 1993). Para avaliagdo estatistica dos diversos parAmetros, fez-se o ajuste mediante
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técnicas de planejamento fatorial, incluindo as varidveis consideradas relevantes, e

eliminadas as varidveis consideradas triviais, consoante metodologia descrita a seguir:

VL1.3.1 Técnica empregada

O procedimento usado neste trabalho consiste em variar a eficiéncia, observando-
se a variagdo de todos os parimetros na coluna de destilagdo, mediante técnicas de
simulacfio, razio pela qual se afirmou que as variaveis das colunas de destilagdo estio
intimamente relacionadas, e assim o valor de qualquer uma delas depende do valor da
outra. Este comportamento chamado de interacfo entre as varidveis ¢ um fendmeno que

ocorre com freqiiéncia nos processos de separagio difusionais.

Selecionadas as  varigveis importantes neste procedimento, avaliou-se

quantitativamente a influéncia de cada uma delas sobre a resposta de interesse, bem como
suas intera¢des com as demais variaveis, empregando técnicas de planejamento fatorial

complexos, ou seja:

Fi /‘\
Fr I\‘SiSTEMA > » Ry
F3 ; R;

L
=
LA

A4

Nesta avaliagio, considerou-se o sistema (eficiéncia) como uma fun¢do que atua sobre a
varidveis de entrada (fatores, F1, F2, F3, ...} e produz como saida as respostas observadas
(R1, R2, R3, ... ). O objetivo € descobrir esta fungdo ou pelo menos obter uma

aproximacao satisfatoria para ela.

Nas técnicas de planejamento fatorial, ¢ fundamental determinar os fatores
(condigdes de alimentag@io) e as respostas (especificagdes) de interesse para o sistema
(eficiéncia) que se deseja estudar. Para executar um planejamento fatorial é necessério
especificar os niveis em que cada fator serd estudado, isto €, os valores dos fatores, o que
requer a execucdo do experimento mediante simulagSes para todas as possiveis
combinagdes dos niveis dos fatores e respostas. Cada um desses experimentos, em que o

sistema ¢ submetido a um conjunto de niveis definidos, ¢ um conjunto experimental.
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Com o objetivo de obter uma descricfio mais detalhada do processo, isto €, obter
modelos mais adequados, empregou-se.o software “Statistica” para construir um modelo

mediante a equagio proposta, através da determinagdo dos seus coeficientes.

Foi avaliada a adequacgfio da equacdo obtida a situagfo que se pretendia descrever

(perfil da eficiéncia) mediante analise estatistica.
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FIGURA V1.7 Dados do perfil da eficiéncia ¢ do desvio obtidos da equacio

desenvolvida (sistema 3)

Este ajuste, baseado no método de estimativa Quasi-Newton, permitiu determinar
o coeficiente e o expoente da correlagiio proposta, depois de diversas formulagdes
matematicas avaliadas. A equacfio V1.1 representa a correlagfio proposta para o estudo e
avaliacdo da eficiéncia de pratos na coluna de destilagfo, dependente das propriedades de
mistura, que sfio fungdes dos fluxos totais e dos componentes, de temperatura, fragdes
molares, além das propriedades criticas presentes nas equagfes usadas e descritas no
Capitulo IV deste trabalho.

Ef (1) =385309* kim(i) , dim(i) * difim(i) * prm(i) -oosis
cplm(i) (m ] m(z'))2

(VL.1)

A equacdo (V1. 13 ¢ funco dos seguinte pardmetros térmicos ¢ fisicos:
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a) Condutividade térmica (klm) - Parimetro usado para o calculo dos coeficientes de
transferéncia de calor ¢ resisténcia térmica de contato, que influi diretamente nos fluxos

condutivos e convectivos de transferéncia de calor {Equacéo 111.123).

b) Capacidade calorifica (cplm) - Parimetro usado para o célculo dos coeficientes de
transferéncia de calor ¢ resisténcia térmica de contato e que influi diretamente nos

coeficientes de transferéncia de calor (Equacgo I11.114).

¢) Densidade (dim) - Pardmetro avaliado nos coeficientes convectivos de transferéncia de

massa levando em consideragdo os efeitos de gradientes de temperatura (Equacdo 111.96).

d) Difusividade (diflm) - Parfmetro usado para o célculo dos coeficientes de

transferéncia de massa difusional considerando os gradientes de concentracdo (Equagio
11.105).

e) Viscosidade (mlm) - Pardmetro avaliado nos coeficientes de transferéncia de massa

convectivo {(Equagéo I1.101).

f) Peso molecular (pmm) - Pardmetro usado no célculo das difusividades térmicas
(Equagdo H1.37)

O método de estimativa usado gerou um coeficiente residual de 0.902075123
oriundo do quadrado da diferenca entre os valores observados e preditos (VL.2), o que
representa 90,2% da confiabilidade da equagfo desenvolvida, em relagdo aos diversos

dados simulados com a eficiéncia constante.
Residuo = [observados — ;;vrea’t'tas]2 (V1.2)

Como critério de convergéncia, o desvio maximo estabelecido foi de 0.00010,
com a convergéncia obtida depois de 36 iteragBes. Os resultados deste ajuste estdo
presentes nas Figuras V1.7 (a, b). Na Figura V1.7-b se observa o comportamento final da

eficiéncia, na qual ¢ presente a perturbagfio na posi¢do de alimentagfo €, genericamente,
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pode-se dizer que a eficiéncia diminui do fundo para o topo da coluna. Os valores da
eficiéncia de pratos estio na faixa considerada na literatura por Coulson et alii (1983),
pois para eles a eficiéncia de pratos na coluna ¢ a eficiéncia global da coluna de

destila¢do situam-se entre 30 e 70%.

Para a determinacdo do perfil da eficiéncia dos componentes, usou-se a mesma

correlagdo so que desta vez, com pardmetros de componentes puros;

oo Kl i) i) )|
B ()= 3833097 0 (mll G, )Y

(V1.3)

A forma de apresentagfo das equagdes (VI.1) e (VL.3) foi feita mediante analise de
unidades de cada pardmetro, permitindo a sua adimensionalidade. Anteriormente,
recorreu-s¢ ao método de grupos adimensionais dos PI de Buckingham, mas devido a

presenga de um pardmetro admensional (eficiéncia), o procedimento ndo se adequou,

V1.3.2 Aplicacio e denominagio da correlagcio desenvolvida

Com as equagOes referenciadas, desenvolveu-se um sub-programa denominado
“EFIBAR”, acoplado ao programa SEPARA, que calcula a eficiéncia de pratos ao longo
da coluna usando os parimetros de mistura (difusividade (diflm), viscosidade (mlm),
densidade (dlm), capacidade calorifica (cplm), condutividade térmica (kim) e o peso
molecular (pmm)). Para o calculo da eficiéncia de componentes usado no mesmo sub-

programa, empregou-se os pardmetros de componente puro, como indicado na equagio

(VL3).

A presenga de pardmetros envolvidos com a transferéncia de calor (condutividade
térmica ¢ capacidade calorifica) na equacfo desenvolvida, deve-se as consideragbes de
Norman (1960) que avaliou os coeficientes de transferéncia de calor e massa no processo
de destilacdo do sistema metanol/dgua com refluxo total e concluiu que a velocidade de
transferéncia de massa entre fases, resultante da transferéncia de calor € 5,3% maior do
resultante do transporte difusional ordindrio através da interface. Kirschbaum (1940)

sugeriu que o estudo da eficiéncia de pratos de destilagfio seja analisado como um
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processo de transferéncia de calor ou fungdo de transferéncia de calor ¢ massa. As
andlises feitas por Liang e Smith (1962) que avaliaram a tendéncia da simultaneidade de

transferéncia de calor e massa no estudo da eficiéncia foram consideradas.

Neste contexto, avaliou-se a eficiéncia como fungfo de transferéncia de calor e
massa, mediante a introdugfo de pardmetros de transferéncia de calor (klm(i) e cplm(i)) e
massa (diflm(i), dlm(i), mlm(i) ¢ pmm(i)) na equac¢do proposta, pardmetros de facil
determinacfo experimental. Esta correlagio foi preliminarmente denominada de
correlacdo de “BARROS & WOLE”.

Os pardmetros presentes nas equagbes (VI.1) e (VI.3) abrangem de forma

significativa todas as varidveis investigadas nos estudos anteriores sobre a eficiéncia nas

colunas de destilagdo (fluxos de liquido, temperatura, fragdes molares, etc).

V1.4 Alguns Casos - Estudo

V1.4.1 Avalia¢do do comportamento da eficiéncia

Os resultados obtidos através da correlagio desenvolvida (correlaciio de Barros &
Wolf) apresentam comportamento coerente com citagdes da literatura (embora até agora
ndo utilizados na prética por nfo se ter uma equagio). Na Figura V1.8-a, a eficiéncia do
prato diminui do fundo para o topo da coluna com perturba¢des na regifio de carga. A
eficiéncia do componente mais volétil aumenta do fundo para o topo da coluna com
perturbagdo na alimentagdo. O componente mais volatil apresenta maiores valores da
eficiéncia acima da posi¢do de alimentagdo, enquanto que os demais componentes
possuem valores maiores da eficiéncia abaixo da alimentagdo. O componente
intermedidrio possui eficiéncia intermedidria. A eficiéncia do prato situa-se entre os
perfis da eficiéncia dos componentes, representando estatisticamente a média matematica
entre as eficiéncias dos componentes, como se observa na Figura V.8-a. A variacio da

eficiéncia de componentes de menor e de volatilidade intermediaria ¢ altamente

significativa (46 a 72%) ao longo da coluna de destilagdo.

Para o sistema 7 (bindrio), tanto a eficiéncia de componentes como do prato

mantém-se genericamente constantes ao longo da coluna (Figura VI.8-b). Mas o
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comportamento especifico da eficiéncia do prato para este sistema serd posteriormente
avaliado. Para este sistema, a eficiéncia do componente menos volatil € maior que a do
componente mais voldtil, e os valores da eficiéncia do prato situam-se entre os da

eficiéncia dos dois componentes.

Este comportamento € contrario aos resultados obtidos por Coulson et alii (1983)
que admitiram, na avaliagdo de eficiéncias de componentes, que para sistemas binarios o
constituinte mais pesado possui valores menores da eficiéncia quando comparado com a

eficiéncia de componentes mais leves.
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FIGURA VL.8: Perfil da eficiéncia do prato e dos componentes baseados na correlagio de Barros
& Wolf (Sistema 3 (a): Especificagio: Destilado = 200 mol/h e XD=0.98
Sistema 7 (b): Especificagéio: Destilado=500 mol/h e XD=0.99)

Pode-se observar, na Figura VI.8-a, que o comportamento da eficiéncia de
componentes ¢ diferente do observado nas analises feitas no Capitulo V envolvendo a

correlagdo de O’Connell modificada.

O método de corre¢des sucessivas descrito no item V.2.1 que avalia a correlaggio
de O’Connell modificada foi também usado nesta correlagdo para se obter o melhor

comportamento da efici€ncia. Para este caso, envolvendo a correlagiio de Barros & Wolf,

TESE DE DOUTORADO  LDPS - DPQ - FEQ - UNICAMP



CAPITULO VI Desenvolvimento de uma Nova Correlaglio para o Cdleulo da Eficiéncia de Pratos ¢ de Componentes Pigina 151

foram necessarias até 45 iteragGes para a obtengfio do perfil da eficiéncia, dentro da

margem do erro estabelecida.

VL.4.2 Influéncia das especificacdes sobre a eficiéncia

Para misturas multicomponentes, a fixagdo da quantidade de um constituinte nio
determina necessariamente as quantidades dos demais constituintes ¢ a temperatura do
estagio. Quando a alimenta¢do contém mais de dois componentes, nfio € possivel
especificar a composigdo completa dos produtos do topo e do fundo de forma
independente. A separac¢iio entre os produtos do topo e do fundo depende do tipo de
especificacio que se impde, ¢ na melhor das hipdteses, pode-se considerar a

especificacio de dois componentes chaves.

Para avaliar a influéncia das especifica¢des sobre o comportamento da eficiéncia,
trabalhou-se com sistemas bindrios, ternarios e quaterndrios, ideais e n#o ideais cujos

resultados passam a ser descritos.

Para o sistema 7 (Figura V1.9-a), a eficiéncia diminui do fundo para o topo da
coluna, com fortes perturbagdes na posi¢do de alimentacfo, quando as razdes de refluxos
(RR) sdo especificadas. Quando a fragdo molar do componente mais volatil (XD) ¢é
especificada a perturbagBio nfo ¢ observada, mas o comportamento da eficiéncia
acompanha o observado quando da especificagdio da RR, isto ¢, aumenta do topo para o

fundo da coluna.

Apesar do alto valor da RR especificada, a pureza do componente mais volatil &
menor, gerando assim menores valores de eficiéncia. Para o sistema 3 (Figura VL.9-b), o
comportamento observado para as duas especificagdes ¢ similar e, genericamente, a
eficiéncia aumenta do topo para o fundo da coluna. H4 uma forte perturbagfio na posi¢io
de alimentagdo. Este comportamento mostra a influéncia dos altos fluxos de liquido e
vapor no fundo da coluna, pardmetros que proporcionam um intenso borbulhamento e,
consequentemente, devido aos altos volumes de liquido, aumenta o tempo de contato

liquido-vapor, tendo como conseqiiéncia os altos valores da eficiéncia nesta regifio.
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Para o sistema 7, quando a RR ¢ especificada, a redugdo brusca da eficiéncia no
topo pode ocorrer devido ao fendmeno de gotejamento (choro) ocasionado pelos altos

fluxos de liquido oriundos dos altos valores da RR especificados.

A perturbag¢@o na posi¢do de alimentagio € conseqiiéncia do tipo e das condigdes
térmicas de alimentac¢dio, pardmetros que proporcionam perturbaces nas propriedades

fisicas e térmicas na coluna, devido a sua intera¢io com os fluxos internos da coluna.

Estes resultados se assemelham com o comportamento da eficiéncia prevista por
Bidulph (1986), que admitiram o aumento da eficiéncia do topo para o fundo da coluna

com fortes perturbag¢Bes nas regides de carga, como avaliado no estudo da correlagéo de

O’Connel modificada desenvolvida neste trabalho.
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FIGURA VI.9: Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagio de Barros
& Wolf (Sistema 7 (a): Especificagiio: Destilado = 200 molhe XD ouRR
Sistema 3 (b): Especifica¢do: Destilado=500 mol/h e XD ou RR)

Os parimetros avaliados na Figura V1.9-(a, b) para os sistemas 3 e 7 foram
também investigados para os sistemas 1 e 4, ambos multicomponentes; para os dois
sistemas investigados, a eficiéncia aumenta do topo para o fundo da coluna e ¢ altamente

dependente das especificagdes (Figura VI.10). E presente uma forte perturbagio na

posi¢do de alimentagfio decorrente do tipo, das condigdes térmicas (liquido saturado) e
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das composi¢es. A diminui¢do da eficiéncia é mais acentuada na posi¢io de

alimentacdo e seus valores voltam a crescer nos estdgios do topo, ndo alcancando os
valores obtidos no fundo da coluna. Este comportamento foi previsto por Gomes ¢

Maciel (1996) quando avaliaram a eficiéncia numa unidade de processamento de gas
natural da Petrobras.

Baseado na equagdo desenvolvida e nos resultados descritos nas Figuras V1.9 e
VL.10, pode-se afirmar que a eficiéncia nfio € constante ao longo da coluna, pois a
variacdo das composi¢des caracteriza a variacdo dos coeficientes de transferéncia de

massa e calor, fluxos de liquido, de vapor e temperatura, proporcionando a variagdo da

efici€ncia na coluna de destilagio.

Nos estagios finais da coluna, onde a diferenga de concentragdo € pequena, a
eficiéncia € drasticamente fungfio da concentracfio do contaminante, isto €, funcdo da

concentra¢do dos componentes de maior volatilidade relativa.
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FIGURA V1.10: Perfil da eficiéncia do prato na coluna bascado na correlagio de Barros

& Wolf (Sistema 1 (a): Especificagfo: Destilado = 400 mol/he XD ou RR
Sistema 4 (b): Especificagdo: Destilado=200 mol/h ¢ XD ou RR)
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O comportamento da eficiéncia na coluna para diversas especificagbes da razio de

refluxo (RR) mantendo-se constante o destilado, esta descrito na Figura V1.11, para dois

sistemas multicomponentes e ideais.

Observa-se na Figura V1.11, que quanto maior a RR especificada, menores so os
valores da eficiéncia e mais acentuadas sdo as perturbacdes na posigdo de alimentagio,
fator decorrente do aumento dos fluxos de liquido acima da alimentagdo. Contudo, as
perturbacdes sfo mais significativas na zona de retificagio, principalmente para o sistema
4 (Figura VL11-b), cujos valores da eficiéncia superam os valores obtidos abaixo da
posicdo de alimentagdo para altos valores da RR especificadas. Este comportamento

deve-se aos altos fluxos de liquido no topo quando dos altos valores da razio de refluxo,

parimetro que proporciona maior intensidade de mistura e, consequentemente, maiores

valores da eficiéncia.

Além do mais, o aumento da razio de refluxo especificada proporciona maior
pureza do componente mais volatil no topo da coluna, parmetro que diminui os
gradientes de concentragfo entre as fases liquida e vapor e, consequentemente, menores
valores da eficiéncia s8o necessdrias para o alcance da alta pureza do componente mais

volatil (Figura VI.11-a).
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FIGURA VI.11: Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correla¢do de Barros
& Wolf (Sistema 1 (a): Especificagiio: Destilado = 400 molhe RR
Sistema 4 (b): Especifica¢fio: Destilado=200 molh e RR)
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Diversos valores das fragdes molares do componente mais volatil especificados no
topo da coluna foram avaliados neste trabalho, fazendo-se uso dos sistemas 11 e 4, ambos
multicomponentes ¢ ideais, para se observar o comportamento da eficiéncia como €

descrito na Figura VI.12.

Constatou-se, para o sistema 11, que quanto menos rigorosas forem as
especificagdes menores sdo as perturbagdes do perfil da eficiéncia na coluna de
destilagdo. Aumentando-se a pureza do componente mais volatil especificado no topo da
coluna, fortes perturbagdes ocorrem na posi¢io de alimentago e reduzem-se os valores
da eficiéncia ao longo da coluna. Devido ao tipo e condi¢des térmicas de alimentagdo, os

valores da eficiéncia nesta localidade s@io constantes para todas as especificagOes

avaliadas (Figura V1.12-a). Para o sistema 4, forte perturbagfo é observada na posigo de
alimentacdo e a variagfo da eficiéncia com as especifica¢des € mais acentuada acima da
posi¢io de alimentag@io. A avaliacdo feita para estes sistemas (Figura VI.12) mostra a
influéncia da variacdo das fra¢des molares dos componentes ao longo da coluna sobre a
performance da eficiéncia, pardmetro presente na correlagfo desenvolvida através das

propriedades de mistura.
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FIGURA VI.12 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagdo de Barros
& Wolf (Sistema 11 (a): Especificagfio: Destilado =200 mol/h e XD
Sistema 4 (b): Especifica¢fio: Destilado = 200 mol/h e XD)
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A especificacio do produto do fundo na coluna, permite fixar as fracdes molares
do componente menos volatil e avaliar o comportamento da eficiéncia. Usou-se os
sistemas 11 e 4, cujos perfis estdo descritos na Figura V1.13. Observa-se que, para os dois
sistemas usados, hd uma diminui¢fio da eficiéncia do fundo até a posi¢do de alimentagéo,
com uma diminui¢do mais acentuada nesta localidade e, conseqiiente aumento, em

dire¢do ao topo, cujos valores superam os obtidos no fundo da coluna.

O aumento dos fluxos dos produtos do fundo especificados, proporcionam o
enriquecimento das fragdes molares do componente mais volatil no topo da coluna e o
seu total esgotamento no fundo, fatores que incrementam o crescimento da eficiéncia no

topo da coluna e a sua conseqilente diminui¢do no fundo. Abaixo da alimentagdo, a

aleatoridade dos valores da eficiéncia com as especificacdes pode ser justificada pela niio

uniformidade do comportamento das fragdes molares dos demais componentes com a

especificagfo usada.
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FIGURA VI.13 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlaciio de Barros
& Wolf (Sistema 11: Especificagfio: QR = 0.6E8 J/he Produto do fundo (PF)
Sistema 4: Especificagdo: QR = 0.6E8 J/h e Produto do fundo (PF))

V1.4.3 Influéncia das composicdes de alimentacio

A perturbacfio das fragSes molares dos componentes na corrente de alimentag#o,

foi avaliada, visando averiguar o comportamento da eficiéncia e a influéncia das fra¢des
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molares de cada um dos componentes constituintes do sistema. Para o primeiro caso, uma

diminuicdo proporcional das fragdes molares do componente mais volatil na corrente de
alimentacdo e, conseqiiente, aumento das fragbes dos demais componentes,
proporcionaram a diminui¢do da eficiéncia acima da alimenta¢do ¢ o seu aumento na

zona de esgotamento (Figura VI1.14).

Este comportamento mostra claramente a influéncia das fragSes molares € a sua
forte relevincia quanto aos coeficientes de transferéncia de massa e calor, representados

através da performance da eficiéncia na coluna de destilagéo.
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FIGURA VI.14 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagio de Barros
& Wolf (Sistema 11 (a): Especificagfio: Destilado = 200 mol/he RR =2.4
Sistema 4 (b): Especificagéo: Destilado = 200 mol/h e RR = 2.0)

Mantendo-se constante as fragdes molares do componente mais volatil na posi¢do
de alimentagdo, diminuindo-se as fragdes do componente de volatilidade intermediaria e,
na mesma propor¢do aumentando as fragdes do componente mais pesado na corrente de
alimentagfo, para uma dada especificagfo, como se observa na Figura VI.15-a, aumentam
os valores da eficiéncia no fundo e no topo da coluna. Na regido de esgotamento, uma
diminui¢do acentuada ocorre quando a fracdo do componente de volatilidade
intermedidria ¢ minima. Aumentando-se a fragdo molar do componente de volatilidade

intermediéria e diminuindo-se a fra¢8o molar do componente menos volatil, diminuem os
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valores da eficiéncia ao longo da coluna de destilagio (Figura VI1.14-b), com propor¢des

maiores na regido de esgotamento.

O comportamento apresentado mostra que a eficiéncia na coluna nfo € somente
governada pelas fragbes molares do componente mais volatil, mas sim, pelas fra¢des

molares de todos os componentes constituintes do sistema.
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FIGURA VIL.15 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagdo de Barros
& Wolf (Sistema 1: Especificacdo: Destilado = 400 mol/h e RR = 2.6)

VI1.4.4 Influéncia das condicdes térmicas de alimentac¢do ¢ do condensador

Nos processos de separagdo por destilagdo, a transferéncia de massa ocorre
simultaneamente da fase liquida para a fase vapor, caracterizando o aumento da
concentragdo do constituinte mais volatil na fase vapor e no seu parcial esgotamento na
fase liquida. A interacfo entre as fases nos diversos pratos proporcionam fluxos
uniformes de liquido € vapor ao longo da coluna de destilagdo. Quando o processo de
separa¢do € continuo, hd de se esperar que o tipo de alimentagdo (liquido subresfriado,
liqguido saturado, mistura liquido+vapor, vapor saturado, vapor superaquecido)
proporcione fortes perturbagdes nas correntes internas da coluna, fator que modifica as
difusividades decorrentes da mistura entre as fases e, consequentemente, a eficiéncia.

Assim, para uma dada especificagdo, foram estudadas trés condigdes de alimentagfio
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(liquido subresfriado, mistura de liquido+vapor, vapor saturado), cujo comportamento €
descrito na Figura V1.16-a. Observa-se que ¢ pequena a influéncia da condig¢do térmica da

alimentac@io sobre os valores da eficiéncia ao longo da coluna de destilagfo.

A influéncia da temperatura na alimentacdo foi investigada, tendo-se constatado a
ocorréncia de ligeiras perturbagdes nos valores da eficiéncia ao longo da coluna de
destilagfo. Observa-se nas Figuras VI.16-b de que com o aumento da temperatura na

alimentacfo aumentam os valores da eficiéncia na regido de esgotamento da coluna.
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FIGURA VI1.16 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagfio de Barros
& Wolf (Sistema 2: Especificagio: (a) Destilado = 200 molh e XD = (.96)
Sistema 4: Especificagfio: (b) Destilado = 200 mol/h e RR =2.0)

Nas operagGes em que se pretende obter o destilado sob a forma de vapor, apenas
se condensa o liquido em quantidade suficiente para fornecer a corrente de refluxo, € o
condensador designa-se como condensador parcial. Num condensador parcial, o refluxo
estard em equilibrio com o vapor que sai do condensador. Quando o destilado é
totalmente condensado (condensador total), o liquido devolvido & coluna terd a mesma

composigdo do destilado.

O tipo do condensador usado no processo de separacfio, por destilagdo, foi
avaliado para averiguar sua influéncia sobre a performance da eficiéncia na coluna.

Baseado nos resultados da Figura VI.17-b, uma forte perturbacio da eficiéncia ocorre
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com o tipo do condensador usado, causada principalmente pelas perturbagbes no
comportamento do perfil da temperatura, oriundo da diferenga de carga de energia
térmica no condensador, fatores que modificam principalmente os coeficientes de

transferéncia de calor.
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FIGURA VI1.17 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagdo de Barros
& Wolf (Sistema 3 : Especifica¢#io: (a) Destilado = 200 mol/he XD =(.99)
Especificagfio: (b) Destilado = 200 molh ¢ RR = 2.0}

V1.4.5 Condigdes de operagio nio 4timas

O comportamento da eficiéncia, baseada na correlagio desenvolvida, foi avaliada
considerando o processo ndo otimizado (com excessivo niimero de estagios e posiclio de
alimentacgdo aleatéria) e a posigdo de alimentacdo otimizada mediante minimizagfo da
carga térmica. A comparacdo dos perfis da eficiéncia oriundos da simula¢io de uma
coluna otimizada e nfo otimizada estfio presentes na Figura VI.18-a, na qual se constata
estabilidade e sobreposi¢fo nos valores da eficiéncia na regido de esgotamento, ocorrendo
crescimento acentuado acima de alimentac¢do. O crescimento € mais significativo quando
a coluna ¢ otimizada, o que leva a concluir-se que colunas otimizadas se tornam mais
eficientes nos processos de separagio por destilagio. A diferenga é muito significativa. A
eficiéncia dos componentes assume valores diferentes entre si, sendo a eficiéncia do
componente mais volatil maior no topo da coluna quando os seus valores sdo comparados

com a eficiéncia dos demais componentes. Os dois componentes com menor volatilidade
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apresentam comportamento similar da eficiéncia ao longo da coluna de destilagdo. Ambos
apresentam valores maiores da eficiéncia no fundo da coluna quando comparados com os
valores da eficiéncia do componente mais volatil. Os valores da eficiéncia do prato

situam-se entre os valores das eficiéncias constituintes do sistema (Figura VI1.18-a).
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FIGURA VI.18 Perfil da eficiéncia do prato na coluna baseado na correlagfio de Barros
& Wolf (Sistema 4: Especificag@o: Destilado = 200 mol/he RR =2.4)

Para o sistema 1, a eficiéncia dos componentes assume comportamentos diferentes
entre si, sendo a eficiéncia do componente mais volatil maior no topo da coluna quando
comparado com os valores dos demais componentes. Os dois componentes com menor
volatilidade apresentam comportamento similar da eficiéncia ao longo da coluna de
destilagdo. Ambos apresentam valores maiores da eficiéncia no fundo da coluna quando
comparados com os valores da eficiéncia do componente mais volatil. Os valores da
eficiéncia do prato situam-se entre os valores das eficiéncias dos componentes

constituintes do sistema (Figura V1.19-a).

A perturbagiio nas condigOes térmicas de alimentagfio proporcionam afastamento
nos perfis da eficiéncia ao longo da coluna de destilagio devido as perturbacdes nos
perfis da temperatura na coluna de destilagdo, pardmetro usado na correlagdo
desenvolvida para o calculo da capacidade calorifica da mistura ¢ das condutividades

térmicas (Figura VI.19-b).
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FIGURA VI.19 Perfil da eficiéncia do prato e de componentes na coluna baseado na correlagfio
de Barros & Wolf (Sistema 1: Especificagdo: RR = 2.6 ¢ PF = 1100 mol/h)
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VL5 Comparacio dos perfis das correlagdes com os do modelo de nédo

equilibrio: Validagiio da correlagio de Barros & Wolf

Os perfis oriundos dos programas desenvolvidos (ndo equilibrio ¢ Barros & Wolf)

foram tracados de forma a comparar os resultados .

Como o modelo dos estagios de nfio equilibrio representa muito mais de perto o
comportamento real de uma coluna de destilagfio, este foi utilizado para a convalidagéo
da correlacdo desenvolvida e, assim, todos os perfis nos trabalhos subsequentes serdo
comparados com os da modelagem de ndo equilibrio, permitindo uma avaliagfio

qualitativa e quantitativa dos dados obtidos.

Trabalhou-se com sistemas ideais e ndo ideais, como referenciado no Capitulo IV,
Tabela IV.1, usando diversas especificagdes de forma a identificar os desvios

decorrentes.

VI.5.1 Uso da correlacéio desenvolvida
VI.5.1.1 SISTEMA 3

O sistema 3 € um sistema ternario ¢ ideal, simulado nas condig¢bes Otimas de
operac¢do da coluna, com especificagbes rigorosas. Os resultados obtidos estiio presentes
nas Figuras VI.20 - (a, b, ¢ ¢ d), onde se observa uma boa concordéncia entre os perfis
dos dois modelos com ligeiro afastamento acima da alimentagfo. Dadas as especifica¢Bes

usadas, os perfis sobrepSem-se no topo da coluna.

Para investigar a precisdo observada, fez-se a andlise estatistica dos dados obtidos,

através de uma relacéio linear dos perfis de temperatura, tendo-se constatado um desvio de
0.0358%.
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FIGURA VI.20 Comparagéio entre os perfis da modelagem de estdgios de nfo equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistemna 3: Especificagdo: Destilado = 200. mol/h ¢ RR = 2.0)

VL5.1.2 SISTEMA 6

O sistema 6 € um sistema ternario, altamente nfo ideal, cujas condigdes Otimas de
operago presentes na Tabela IV.1 deste trabalho, foram usados para simular a
modelagem de nfo equilibrio ¢ a modelagem de equilibrio implementada com a
correlagio desenvolvida. Os resultados da simula¢do entre os dois modelos foram
comparados ¢ descritos nas Figuras VI.21 (a, b, ¢ e d) na qual se observa um afastamento

mais acentuado das fra¢Ges molares acima da posi¢fo de alimentagdo. O comportamento
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dos fluxos molares apresenta-se sobreposto entre os dados dos dois modelos. Os perfis de
temperatura (Figura V1.21-d) aproximam-se entre si ao longo da coluna de destilagdo

tanto para a interface vapor como para a interface liquida.

Os perfis das fragdes molares do componente mais volétil foram usados para a

avaliacfo estatistica dos dados obtidos com um desvio médio de 0.02442%,
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FIGURA VI1.21 Comparacio entre os perfis da modelagem de estagios de niio equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagdo desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 6: Especificagéo: Destilado = 200. mol/h e RR = 2.5)
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VL5.1.3 SISTEMA 4

O sistema 4 € um sistema quaterndrio e ideal com as condigdes 6timas de operacdo

descritas no Capitulos IV deste trabalho. Os dados obtidos da simulagdo foram

comparados € os resultados descritos nas Figuras V122 (a, b, ¢ e d) indicam boa

concordincia ao longo da coluna tanto para as fragdes molares como para os perfis de

temperatura, com um residuo de 99,9893% o que representa um erro de 0.0107%, quando

os dados da temperatura sdo comparados e avaliados estatisticamente. Os dados da

temperatura na fase vapor se afastam dos obtidos da fase liquida que, consequentemente,

sobrepdem-se com os dados dos perfis na fase liquida, como se pode ver na Figura V1.22-

C.
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FIGURA V1.22 Comparagfio entre os perfis da modelagem de estagios de ndo equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 4: Especificagfo: Destilado = 200. molh e XD = 0.99)
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VI.5.1.4 SISTEMA 1

O sistema 1 foi também analisado e os perfis da modelagem de ndo equilibrio
foram comparados com os da correlagdo desenvolvida, cujos resultados presentes nas
Figuras V1.23-(a,b,c e d) indicam boa concordincia entre si a0 longo da coluna com

ligeiro afastamento no perfil da temperatura na posi¢do de alimentagfio, como se observa

na Figura VL.23-c.
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FIGURA VI.23 Comparago entre os perfis da modelagem de estagios de ndo equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagfio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 1: Especificacio: Destilado = 400. mol/h e RR = 1.8)
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VL.5.1.5 SISTEMA 8

O sistema Ftanol/Agua, um sistema binério e nfo ideal, foi também usado para o
estudo comparativo entre os perfis dos dois modelos e os resultados sdo descritos nas
Figuras V1.24-(a, b, c e d). A avaliagfo estatistica deste sistema revela uma precisdo de
99,9227% quando comparado com o modelo de ndio equilibrio. Para este estudo, foram

linearizados os perfis das fra¢des molares do componente mais volatil.
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FIGURA VI1.24 Comparagio entre os perfis da modelagem de estagios de nfio equilibrio com os

da modelagem de equilibrio usando-se a correlagdo desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 8: Especificagfio: Destilado = 400. moVh e RR = 1.8)
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V1.5.2 Analise de resultados obtidos usando a eficiéncia de componentes

Foram feitas simula¢®es visando avaliar a “performance” dos perfis das fragdes
molares e dos fluxos de liquido e vapor através do uso da eficiéncia de componentes
constituintes do sistema simulado e comparados com a modelagem dos estagios de ndo
equilibrio. Para isto, sero descritas nestas andlises o comportamento da eficiéncia de
cada componente ¢ os respectivos perfis obtidos das simulagdes oriundos da eficiéncia de

componentes ¢ da eficiéncia de pratos usando a correlagéio de Barros & Wolf.

VL6.2.1 Sistema 2
O sistema 2 € um sistema ternario e nio ideal com as condigdes Otimas de

operagéo descritas no Capitulos IV deste trabatho. Os dados obtidos da simulagio com as

eficiéncias de componentes e o perfil da eficiéncia de pratos foram comparados com os
dados da modelagem de ndo equilibrio e os resultados descritos nas Figuras V1.25-(a, b, ¢
e d) indicam perfeita concorddncia ao longo da coluna tanto para as frages molares
como para os perfis dos fluxos de liquido e vapor. Para este estudo, os perfis da eficiéncia
de componentes usados para a simulagfo foram tracados, nfo mostrando quaisquer
desvios entre os perfis dos dois tipos da eficiéncia (componente e de pratos) usados nesta

analise.
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FIGURA VI.25 Comparac¢éo entre os perfis da modelagem de estagios de ndo equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagéio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 2: Especificagfio: Destilado = 100. mol/h e RR = 2.2)

VL5.2.2 Sistema 3

Para este sistema, andlises similares foram feitas visando identificar a influéncia da
eficiéncia de componente sobre o comportamento dos diversos perfis ao longo da coluna
e os resultados comparados com os da modelagem de ndo equilibrio e os obtidos com o

perfil da efici€ncia do prato, como mostrado nas Figuras V1.26, na qual se constata uma

boa concordancia entre os perfis tragados.
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FIGURA VIL.26 Comparagiio entre os perfis da modelagem de estagios de nfo equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlag@o desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 3: Especifica¢do: Destilado = 200. mol/h e RR = 2.0)

VL5.2.3 Sistema 4
O sistema quaterndrio e ideal foi simulado e os resultados presentes na Figura
VL.27-(a, b, ¢ € d). Pode-se observar na Figura VI.27-d que para este sistema existe a

predominincia da eficiéncia de componentes menos voléteis no comportamento da

eficiéncia de prato ao longo da coluna de destilagéo.
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FIGURA VI1.27 Comparagdo entre os perfis da modelagem de estagios de nfo equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 4: Especificagfio: QR = .6E8 J/h e XD = (0.98)
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VI.6 Avaliagiio do tempo computacional para aplica¢io da equaciio em
problemas de controle “On Line” das colunas de destila¢io

O tempo computacional, fator determinante na simula¢fo de processos quimicos,
foi avaliado para o modelo dos estigios de nfo equilibrio, correlagio de O’Connell
modificada e Correlagdo de Barros & Wolf. As simula¢tes dos diversos sistemas foram
feitas através de um micro computador 486 DX4 100 Mhz e 16 Mbytes de memédria
RAM, e os resultados obtidos estdo descritos na Tabela VI.1.

TABELA VI.1: Avaliacdo do tempo computacional

Numero de iterages (NI), Tempo computacional (t) e Tempo por iteragio (T1)
Estagio de Equilibrio
SISTEMA Nio equilibrio O’ Connell
modificada Barros & Wolf

N[ t(sy | Ti(s) | NI t(s) Tis) | NI | t(s) TI (s)

2 3 36 12,00 19 23 . 1,20 21 26 1,24

4 3 33 11,00 13 17 1,30 15 18 1,20

3 3 16 5,33 15 11 0,73 18 13 0,72

8 3 10 3,30 14 8 0,57 14 7 0,50

11 2 H 5,00 14 9 0,64 14 9 0,64

Nesta tabela, sdo apresentados o tempo computacional para cada iteracfio, niimero
total de iteragdes e o correspondente tempo para a convergéncia de cada sistema. Para
todos 0s casos avaliados, o tempo computacional da modelagem de nfio equilibrio para
cada iteracdo foi 5.8 a 10 vezes maior que o tempo computacional da modelagem dos

estagios de equilibrio operada com a “performance” da eficiéncia definida.

Foi possivel concluir que o tempo computacional depende da complexidade do
sistema € da nfo idealidade. Sistemas ideais e binarios facilmente convergem, reduzindo
significativamente o tempo computacional. Aumentando-se o nimero de componentes,
aumenta o grau de complexidade do sistema e, consequentemente o tempo

computacional.

Para as duas correlagOes da eficiéncia usadas, o tempo computacional por iteracdo

foi similar. Quanto ao tempo de convergéncia, devido & complexidade dos pardmetros
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envolvidos na correlagio da eficiéncia de Barros & Wolf, o tempo computacional foi

maior que o tempo da correlagiio de O’Connell.

VL.7 Conclusoes
Baseado nos resultados obtidos neste trabalho, pode-se concluir que:

a) Quando as colunas de destilagdo sdo simuladas usando a eficiéncia de componentes da
correlagdo de Barros & Wolf, foi possivel observar que os perfis oriundos deste tém
perfeita concordincia com os perfis da modelagem de néo equilibrio e com os perfis da

eficiéncia do prato.

b) A correlacio desenvolvida é um potencial recurso para avaliagdo do comportamento

real das colunas de destilagéo.

¢) A eficiéncia é maior nas regiGes de alta concentracdo do componente menos volatil,
regifio de maior viscosidade dos componentes na coluna, altas temperaturas, baixa
densidade, baixa condutividade térmica, altas capacidades calorificas e altos gradientes
de concentragdo. Assim, a eficiéncia aumenta ou diminui do topo para o fundo da

coluna dependendo das especificagtes usadas.

d) Nos sistemas multicomponentes, os componentes com a volatilidade intermediaria
exercem fungdes preponderantes na avaliagdo dos perfis da eficiéncia. Quando o
componente mais volatil € totalmente esgotado no fundo da coluna, a eficiéncia passa a
ser fun¢lo dos gradientes das fragdes molares do componente de volatilidade

intermediaria.

e) O perfil da eficiéncia nas colunas depende fortemente das especificacdes usadas e da

proporgdo das fragdes molares dos componentes na coluna de destilacdo.

f) A variagdo da composi¢do de alimentagfo nas colunas de destilagdo geram fortes

distiirbios nos valores da eficiéncia.
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g) Nas regides de maior concentragfo do componente menos volatil, ocorre 0 aumento da
eficiéncia devido a alta viscosidade nesta regifio e valores elevados da condutividade
térmica. Quando as propor¢des das fragdes molares entre os diversos componentes s30

iguais, uma forte estabilidade de eficiéncia € observada.

h) Os valores das fra¢Ses molares e de temperatura obtidos do modelo de estdgios de ndo
equilibrio aproximam-se e sobrepdem-se com os valores do modelo de estigios de

equilibrio oriundos da correlagfio de Barros & Wolf,

1} Todos os parmetros investigados, tais como o tipo do condensador, condigdes térmicas

de alimentagdo, fragdes molares de alimentagdo e tipo de alimentagio influenciam no

comportamento da eficiéncia na coluna.

i) E fundamental analisar a eficiéncia em termos dos coeficientes de transferéncia de

massa e calor.

k) A efici€ncia nas colunas de destilagdo nfo é constante e, a sua variagio situa-se entre
30 e 80% e ¢ altamente dependente das condig¢des de operacdo da coluna e do sistema

usado.

1) O tempo computacional da modelagem de ndo equilibrio por iteracdo é 5.8 a 10 vezes

maior que o da modelagem de equilibrio operado com as eficiéncias avaliadas.
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VII Desenvolvimento e Analise de Eficiéncia para o
Processo de Destilacido Extrativa

VIL1 Consideracdes gerais

A separagiio de misturas azeotrOpicas nos seus componentes puros € comum nas
indastrias quimicas e petroquimicas. A destilagdo azeotropica refere-se aos processos em
que um componente ¢ adicionado a um sistema para formar um aze6tropo heterogéneo
com um ou mais componentes iniciais, e este aze6tropo € removido como produto de topo
ou como produto de fundo, dependendo do tipo de azedtropo original (de minimo ou de
maximo). O componente adicionado € o solvente e atua como componente de arraste. O
processo pode ser usado para separar componentes que formam entre si um aze6tropo ou

que possuem pontos de ebuligdo préximos, 0 que propociona a separagdo mediante

destilacdo convencional (caso dos azedtropos) ou exija um grande numero de pratos (se

0s componentes possuirem pontos de ebuli¢do proximos).

A destilagdo extrativa é o processo no qual um solvente de ponto de ebuligdo
elevado ¢ adicionado ao sistema de modo a alterar as volatilidades relativas dos
componentes em virtude das semelhangas nas pressdes de vapor dos componentes da
alimentacéo inicial ou formacdo de azebtropos. Neste caso, o solvente ndo deve formar
azeltropos. A auséncia de azed6tropos heterogéneos e o fato da facil recuperacdo do
solvente mediante destilagdo fracionada, torna a destilagfio extrativa um processo mais

simples que a destilagio azeotropica.

Os procedimentos bdasicos de calculos no projeto de uma coluna de destilagdo
extrativa sd0 os mesmos que na destilagdo convencional. O ponto de introdugdo do
solvente fica sempre & alguns pratos proximos do topo da coluna. A taxa do solvente, a
taxa de refluxo e as condigdes térmicas de alimentagio sdo escolhidas de modo a se obter
0s produtos puros. A concentragfio do solvente ao longo da coluna deve provocar uma
diferenca satisfatoria entre as volatilidades relativas dos componentes chaves, mas deve

evitar a formacfo de duas fases liquidas em qualquer prato ac mesmo tempo que devem

ser levados em conta os dispéndios energéticos.
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O resultado final da a¢fio conjunta de todos esses fatores se manifesta na eficiéncia
de transferéncia de massa dos processos de destilagfio extrativa. Gerster (1969) ¢ Weiss e
Arlt (1987) afirmam que as eficiéncias observadas em colunas de destilagfio extrativa sdo
geralmente inferiores dquelas observadas em operagles de destilagdo convencional.
Gerster justifica a menor eficiéncia considerando que as altas taxas de escoamento do
liquido diminuem o tempo de contato entre as fases em cada estdgio da coluna. Weiss ¢
Artlt atribuem a reducfio da eficiéncia a diminuicio da 4rea interfacial efetiva causada

pela presencga do agente extrativo.

A grande vantagem apresentada pela destilagio extrativa sobre a destilagfo

azeotrOpica, segundo Meirelles et alii (1988), ¢ a flexibilidade e simplicidade de
operagdo. As duas colunas necessdrias ao processo sdo largamente independentes uma da

outra. Além disso, devido A baixa pressdo de vapor do solvente ¢ bastante rara a
contaminagfo do destilado pelo mesmo. Brito (1997) mostrou que a estabilidade do
processo de destilagfio extrativa é muito boa e Maciel e Brito (1995a, 1995b) mostraram
nova configuragio do processo de destilagfio extrativa a qual utiliza apenas uma coluna
para a obtengdo dos trés componentes puros. Este processo sem diivida substituird a

destilagfio azeotropica.

A auséncia de dados experimentais disponiveis na literatura sobre a eficiéncia nas
colunas de destilagdo extrativa motivou o desenvolvimento deste trabaltho. O objetivo
deste capitulo € o estudo do desempenho da eficiéncia nas colunas de destilagdo extrativa
através de correlagiio apropriada desenvolvida neste trabalho. Os perfis das fracdes
molares, da temperatura ¢ os dos fluxos totais sio comparados com os dados
experimentais, da literatura ¢ com os do modelo dos estdgios de ndo equilibrio para

avaliar a nova correlagdo desenvolvida.

VIL2 Correlaciio desenvolvida para a destilaciio extrativa

Foram desenvolvidos mais dois programas para a simulagfio de colunas usando a

modelagem de estagios de nfo-equilibrio e de equilibrio.
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Desenvolveu-se, também, uma nova correlagdo empirica da eficiéncia aplicada a
destilagiio extrativa baseado nas técnicas de planejamento fatorial, como detalhado no
Capitulo V deste trabalho.

Vil1.2.1 Técnica empregada
Com o objetivo de obter uma descri¢io mais detalthada do processo, isto €, obter
modelos mais adequados, empregou-se o software “Statistica” para construir um modelo

mediante equaco proposta, através da determinagfio dos seus coeficientes.

Foi avaliada a adequagdo da equagfo obtida a situacfio que se pretendia descrever
(perfil da eficiéncia), permitindo extrair as conclusdes preliminares mediante analise

estatistica.

A equagdo desenvolvida neste estudo, denominada de Correlagdo de BARROS &

WOLF para a destilacdo extrativa, estd descrita abaixo e o perfil da eficiéncia oriunda do

ajuste esta presente na Figura VII.1.

FIGURA VII.1. Comportamento da eficiéncia baseado em técnicas estatisticas (sistema 13)

A equagdo (VII.1) ¢ a equagdo obtida baseada nas técnicas de planejamento

fatorial, dependente das propriedades de mistura.
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() =1937 272[ klm(z’? L dim(i)* diﬂm(f')g* pmm(i)) VLD
cplm(i) mim(i)

O método de estimativas usado gerou um residuo de 0.72111345 oriundo do
quadrado da diferenca entre os valores observados e preditos. Este desvio pode ser

considerado satisfatério visto o grande nimero de dados empregados nesta analise.

Como critério da convergéneia, o desvio méximo estabelecido foi de 0.00010,
com a convergéncia obtida depois de 46 iteragdes, usando o método de estimativas néo

linear Quasi-Newton.

Para a determinacfo do perfil da eficiéncia dos componentes, usou-se a mesma

correlagdo, em fungéo, desta vez, de parAmetros de componentes puros:

.. Nk s .. * . ~0,109588
)= }937272( G, )  dilG,)* difli. . k) pmm) VIL2)
cpliti, ) mil(i, )

VIL3 Resuitados obtidos
Para avaliac@o das equacdes (VIL.1) e (VIL.2), foram desenvolvidos sub-programas
acoplados ao programa de destilacdo extrativa denominado “EXTRAI” (as demais

equagdes usadas neste procedimento sfio descritas no Capitulo III deste trabalho).

Empregou-se para este estudo os sistemas Ftanol/Agua e Acetona/Metanol tendo
como solventes o Etileno-Glicol e a Agua, respectivamente, e as condigdes de operagfio

otimizadas descritas na Tabela IV.1 deste trabalho.

VI1.3.1 Perfil da eficiéncia na coluna
Diferentemente do que ocorre nas andlises efetuadas no Capitulo V deste trabalho,

o comportamento da eficiéncia dos componentes constituintes do sistema diferenciou-se
do usualmente descrito, pois a baixa volatilidade do solvente em relagio aos componentes
constituintes do sistema original altera a volatilidade dos demais componentes, devido

aos seus efeitos sobre a fase liquida. Como se observa na Figura VIL1, para o sistema
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13, a eficiéncia do solvente é maior que a eficiéncia dos demais componentes pois possui
altas viscosidades ao longo da coluna e por estar presente principalmente na fase liquida,
na primeira coluna (extrativa propriamente dita). A posi¢iio de alimentagio do solvente
(estagio 17) ndo produz alta concentragdo deste no topo, devido a sua baixa volatilidade.
Na seqiiéncia das andlises, observa-se que a eficiéncia dos demais componentes segue a
l6gica observada nas avaliagdes anteriores, onde a eficiéncia do componente mais volatil
do sistema original é maior que a do componente menos volétil. S3o expressivas as

diferengas entre as eficiéncias estudadas neste item.

Para o sistema 14, a dgua introduzida como solvente modifica acentuadamente a

volatilidade relativa do metanol (moderadamente polar), proporcionando altos valores da

eficiéncia quando comparada com a eficiéncia dos demais componentes.

Para o sistema 13, a eficiéncia do prato sobreple-se com a eficiéncia do
componente mais volatil. Genericamente, a eficiéncia do prato aumenta do topo para o
fundo da coluna com perturbagfio nas regides de carga (alimentagdo do solvente ¢
alimentag@o principal). O perfil da eficiéncia do prato possui pontos de maximo, situados

na posi¢do de alimentagfio do solvente.
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FIGURA VI1.2 Perfil da eficiéncia do prato e dos componentes baseados na correlagdo de Barros
& Wolf para a destilagfio extrativa (Sistema 13(a): Especificagfio: Destilado = 50
mol’he RR=2.0; Sistema 14 (b): Especificagiio: Destilado=85 moVh e RR=2.0)
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VIL.3.2 Influéncia das especificacdes

Avaliou-se a influéncia das especificacGes mediante variagio da razdo de refluxo
(RR) como pardmetro especificado, pois proporciona alta pureza do componente mais
volatil, tendo-se observado fortes perturbagtes da eficiéncia do prato ao longe da coluna.
Com o aumento da RR especificada, aumentam os valores da eficiéncia causada pela
variagdo crescente das fracdes molares do componente mais volatil ao longo da coluna e
pela diminuico das fracGes dos demais componentes. A eficiéncia diminui
acentuadamente na posi¢io de alimentagdio do solvente e cresce em dire¢fo ao topo nio
alcangando os valores obtidos na regifio de esgotamento (Figura VI1.3-a). O aumento da
RR proporciona incremento da intensidade de mistura entre as fases na coluna de

destilacdo, fator que aumenta os valores da eficiéncia, como se observa na Figura VII.3-a,

para o sistema 13. O comportamento presente mostra que as eficiéncias nas colunas de

destilagio s3o maiores na regifio de alta viscosidade da mistura e qualquer perturbagio
altera os valores deste pardmetro, proporcionando assim valores diferentes da eficiéncia,
para cada especificacdo usada. Para o sistema 14, hd também perturbagio forte da
eficiéncia em toda a coluna, como se observa na Figura VIL.3-b, na qual os valores deste
parametro aumentam com o aumento da RR especificada e com picos mais acentuados na

regifo de alimentagéio do solvente quando as especificagdes dos valores da RR.
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FIGURA VIL.3 Perfil da eficiéncia do prato ¢ dos componentes baseados na correlagiio de Barros
& Wolf para a destilag8o extrativa (Sistema 13 (a): Especificagfio: Destilado =50
molh e RR; Sistema 14 (b): Especificagfio: Destilado = 85 mol/h ¢ RR)
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VI1.3.3 Influéncia do fluxo do solvente

O perfil de concentragiio do solvente na coluna ¢ controlado pela manipulacdo das
taxas de entrada na alimentagfio do sistema bindrio inicial ¢ das correntes de refluxo. A
combinag¢fo 6tima destas varidveis € encontrada minimizando-se a quantidade de energia

da coluna extrativa.

Para este caso estudo, avaliou-se a influéncia do fluxo do solvente na alimentacfo
sobre o valor da eficiéncia ao longo da coluna, como se observa nas Figuras VI1.4-(a,b).
Na Figura VILDb, com o aumento deste pardmetro, diminuem os valores da eficiéncia no
fundo da coluna.

Este fato mostra que altos fluxos de alimentagdo do solvente tornam-se

inadequados ao processo de separagiio por destilacfo extrativa por gerarem baixos valores
da eficiéncia. Assim, para melhorar a “performance” da operacfio, uma boa relagio

solvente/alimentacg#o principal deve ser estabelecida.
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FIGURA VI1.4 Perfil da eficiéncia do prato e dos componentes baseados na correlagiio de Barros
& Wolf para a destilagfio extrativa (Sistema 13 (a): Especificagfio: Destilado
(mol/h) ¢ RR =2.0; Sistema 14 (b): Especificagfio: Destilado (mol/h) e RR=2.0)
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VIL3.4 Influéncia da temperatura do solvente na alimentacéio

O efeito da temperatura de alimentacdo do solvente foi analisado. Para os dois
sistemas estudados, constatou-se a influéncia deste parimetro sobre a eficiéncia nas
colunas de destilagfio extrativa. Para maiores valores de temperatura de alimentagfio do
solvente, menores os valores da eficiéncia, para o sistema 13, ¢ a propor¢io desta
variagfo € altamente dependente do sistema estudado e das especificacOes usadas. Para o
sistema 14, a variacdo € mais acentuada nos pratos acima da posi¢io de alimentagio do
solvente, enquanto que para o sistema 13 esta variagfio ocorre em toda a coluna, como se
vé na Figura VII.5-a. Para valores maiores ¢ menores das temperaturas usadas e
presentes na Figura VIL.S nfo ocorreu a convergéncia. Isto mostra que a temperatura de
alimentagfio do solvente na destilacdo extrativa influencia no processo de separacdo em

estudo ¢, consequentemente, a eficiéncia.
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FIGURA VIL5 Perfil da eficiéncia do prato ¢ dos componentes baseados na correlagiio de Barros
& Wolf para a destilagfo extrativa (Sistema 13 (a): Especificagfio: Destilado= 50
movh e RR=2.0; Sistema 14 (b): Especificagio: Destilado=85 mol/h ¢ RR= 2.0)
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VI1.3.5 Influéncia das fra¢des molares na alimentacgio

A proporgio das fragGes molares dos principais componentes na alimentagdo foi
estudada para se avaliar o comportamento da eficiéncia, tendo-se constatado fortes
perturbagSes nos valores da eficiéncia ao longo da coluna, o que justifica mudangas
significativas nos valores dos coeficientes de transferéncia de massa decorrente da
diminui¢do ou aumento das fragdes molares dos componentes ao longo da coluna.
Constata-se na Figura VIL.6 que quanto maiores as fragbes molares do componente mais

volatil na alimentagfo, maiores s8o os valores da eficiéncia ao longo da coluna.

Este comportamento identifica a influéncia do solvente sobre o componente mais

volatil, proporcionando “performances” diferenciadas da eficiéncia para os dois sistemas

estudados.
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FIGURA VIL6 Perfil da eficiéncia do prato e dos componentes baseados na correlagio de Barros
& Wolf para a destilagfio extrativa (Sistema 13 (a): Especificagfio: RR=2.0 ¢
PF =200. mol/h; Sistema 14: Especificagdo: Destilado=85mol/h e RR = 2.)
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Para os dois casos avaliados, a capacidade de separagfio foi maior para o sistema
13, quando comparada com o sistema 14, proporcionando os mais altos valores da
eficiéncia do prato e de componentes, situando-se entre 25 e 70%, enquanto que a

eficiéncia do sistema 14 situa-se entre 35 e 58%.

Os perfis da temperatura, fluxos e fragdes molares sfio agora comparados com 0s
dados experimentais existentes na literatura ¢ com os do modelo dos estdgios de ndo

equilibrio.

VI1.4 Comparacio com dados do modelo dos estagios de niio equilibrio

Como descrito no Capitulo IIT deste trabalho, a modelagem dos estigios de ndo

equilibrio ¢ um modelo realistico e complexo, pois nele estio envolvidos calculos de
propriedades fisicas e térmicas do sistema bem como a dimensdo do equipamento
(coluna). As equagdes de conservacfio sdo escritas para cada fase independentemente ¢
resolvidas juntamente com as equagles de transporte que descrevem a transferéncia de

massa e calor em sistemas multicomponentes.

Este modelo, portanto, € usado para avaliar a correlagdo desenvolvida para a
destilagio extrativa incluido no programa do modelo dos estigios de equilibrio
“EXTRAI” e do programa do modelo de estigio de ndo equilibrio “EXTRA”. Sdo
comparados os perfis de temperatura, fragSes molares ¢ os fluxos de liquido e vapor na

coluna de destilacdo dos dois sistemas estudados.

VIL.4.1 Caso estudo - Sistema 13

O estudo comparativo dos diversos perfis nas colunas de destilagdio usando a
correlagdo desenvolvida € a modelagem dos estdgios de ndo equilibrio estdo presentes nas
Figuras VIL.7-(a, b, ¢, d) onde se observa a excelente concordincia entre todos 0s casos

avaliados.
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FIGURA VIL.7: Comparagfo entre os perfis da modelagem de estégios de nfio equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 13: Especifica¢fio: Destilado = 50.0 mol/h e RR = 2.6)

O erro obtido da diferenca entre os diversos modelos usados, mostra a grande
precisdo da correlagdo desenvolvida, com um desvio médio de 0.002. Para isto, foram
feitas as analises estatisticas mediante comparagfo dos perfis das fragdes molares do

etanol na fase liquida.

VI11.4.2 Caso Estudo - Sistema 14

Para este sistema, os fluxos de liquido ao longo da coluna sdo constantes, mas os
fluxos de vapor crescem acentuadamente acima da alimentacio do solvente e diminuem
abaixo. Na regido abaixo da alimentagdo do solvente, a diminuigdo do fluxo de vapor

proporciona elevado tempo de contato entre o liquido e o vapor, regifio de altas
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temperaturas ¢ grandes gradientes de concentragfio, fatores que proporcionam grandes
coeficientes de transferéncia de calor, como se observa na Figura VIL.8-a. Nesta figura
sdo observadas também perturba¢es nas posi¢des de alimentacfio o que revela a grande
influéncia das condi¢des de alimentagfo sobre os coeficientes de transferéncia de calor e

consequentemente sobre o perfil da eficiéncia de prato e de componentes.

Para os coeficientes bindrios de transferéncia de massa foi possivel observar que a
interagdio acetona-metanol proporciona maiores valores deste parimetro abaixo da
alimentagdo do solvente. Este comportamento mostra que este par ¢ responsavel pelos
altos valores da eficiéncia na coluna de destilagio, apesar dos altos valores dos
coeficientes do par metanol-dgua acima de alimentacdo, que podem proporcionar altas

perturbagbes nesta posi¢do. Os coeficientes bindrios de transferéncia de massa do par

acetona-dgua aumentam do topo para o fundo da coluna contribuindo fortemente no

comportamento da eficiéncia na coluna de destilagdo. S&o observadas para todos os pares

perturbagGes nas posi¢des de alimentacio, como se vé na Figura VIL.8-b.
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FIGURA VIL8: Comportamento dos coeficientes bindrios de transferéncia de massa e de transfe-
réncia de calor (Sistema 14: Especificagdo: QR =.8E7 J/h e PF = 221.0 mol/h)

Nas Figuras VIL9, na parte intermediaria da coluna (entre as duas alimentagdes),
as proporgdes dos fluxos sdo préximas e fortes perturbagdes sdo observadas para os
fluxos de vapor, dos perfis de temperatura ¢ das fragOes molares, principalmente nas

regides de carga.
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Acima de alimentacgfio, regifio de alta concentragdo do componente mais volatil ¢

de baixo gradiente de concentragio dos componentes, o elevado fluxo de wvapor
proporciona forte interagdo entre os fluxos, fator que proporciona a diminuigio dos
coeficientes de transferéncia de massa dos pares bindrios acetona-agua e acetona-metanol
¢ conseqiiente diminuigfo dos coeficientes de transferéncia de calor. O comportamento

avaliado ilustra as caracteristicas da eficiéncia na coluna de destilagfo para o sistema 14.

Praticamente, os perfis oriundos do modelo dos estagios de ndo equilibrio
sobrepdem-se com os da correlagiio de Barros & Wolf e com os perfis da eficiéncia

constante de 50%.
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FIGURA VII.9 Comparagfio entre os perfis da modelagem de estagios de nfio equilibrio com os
da modelagem de equilibrio usando-se a correlagfio desenvolvida (Barros &
Wolf) (Sistema 14: Especificagfo: QR = 0.7E07 J/h e PF = 221.0 mol/h)
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As andlises estatisticas presentes na Figura VII.10-a mostram um erro de 0.01%,

quando os dados da correlagio sdo comparados com os do modelo dos estagios de néo
equilibrio e um erro de 2% quando os dados obtidos com a eficiéncia constante sfo

comparados com os da modelagem dos estigios de néo equilibrio (Figura VIL10-b).
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FIGURA VI1.10: Estudo comparativo dos perfis da temperatura oriundos da modelagem de néo
equilibrio, da correlagio desenvolvida e da eficiéncia constante de 50%
(Sistema 14: Especificagdo: QR = 0.7E07 J/h ¢ PF = 221.0 mol/h)

VILS Comparacio com dados experimentais
VILS5.1 Comparacio com dados experimentais de Kumar et alii (1984)

Kumar, Wright e Taylor (1984) desenvolveram um estudo experimental para a
recuperagdo de acetona do sistema bindrio acetona/metanol, usando a destilagdo extrativa,
e como componente de arraste (solvente) a dgua. A dgua foi selecionada como solvente
por razes de custo e auséncia dos problemas de toxidade. O experimento consistia de
uma coluna com 15 cm de diimetro interno e 15 estagios, incluidos o condensador total e
o refervedor. O espagamento entre os diversos pratos foi de 15 ¢m e operada com uma

pressdo constante de 1 atm, com as alimentagdes inseridas nos estigios 10 e 5,

respectivamente.

Os autores avaliaram também o valor da eficiéncia dos componentes e constataram

eficiéncias de 100% para 4gua. Os valores da eficiéncia do metanol, obtidos pelos
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autores, situaram-se entre os valores da eficiéncia de agua e da acetona. Para o acetona, a

eficiéncia calculada pelos autores foi de aproximadamente 89%. A maior variagio nos
valores da eficiéncia calculados situou-se na regiio entre as duas alimentacQes,
principalmente para ¢ acetona. Nas regides fora desta, prevaleceu a eficiéncia constante
para todos os componentes. O efeito da alta temperatura na alimentagéo do solvente foi

também avaliado pelos autores.

Os resultados do perfil de temperatura obtidos deste experimento foram usados

para comparar com o8 dados obtidos da correlagdo desenvolvida, nas condi¢bes de

operagdo da coluna experimental, descritos na Tabela VIL.1 deste trabalho, simulado
usando o programa EXTRALI, e descritos na Figura VII.7-a.
Tabela VII.1: Dados experimentais obtidos por Kumar et alii (1984)
Alimentagiio Solvente Produto do topo | Produto do fundo
Fluxo (mol/h) 111.2 177.8 73.8 221.9
Temperatura (° C) 40.5 60.4 54.89 0.00327
Acetona e Metanol 0.637; 0.363 0.00 0.8002; 0.1712 0.16533
(fragdes molares)
Agua (solvente) 0.00 1.00 0.02873 0.83233
(fragdes molares)

Dervido a importdncia dos resultados obtidos, fez-se a avaliac¢fio estatistica

mediante lineariza¢fio dos dados experimentais e simulados usando a correlagio de

Barros & Wolf tendo-se obtido um desvio de 7.3241%, como se observa na Figura VII.7-
b.
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FIGURA VIL.7: Estudo comparativo dos perfis da temperatura experimentais obtidos por

Kumar et alii (1984) com os da correlagio desenvolvida e da eficiéncia
constante de 50% (sistemas 14 )

VILA.3 Comparacio com dados experimentais de Meirelles et alii (1992)

O solvente na destilagfio extrativa, praticamente ndo passa para a fase vapor, sendo
totalmente recuperado a partir do produto do fundo da coluna. Também com o produto de
fundo ¢ retirado o componente da mistura original que apresenta menor volatilidade,

enquanto que no topo da coluna, o outro componente é obtido com alto grau de pureza.

A forma mais utilizada de destilacfo extrativa € aquela em que o componente mais
volatil € obtido como destilado e o de menor volatilidade € arrastado pelo solvente para o
fundo da coluna. Porém, segundo Teles e Meirelles (1990), Brito (1997), existem casos
em que a volatilidade ¢ revertida, de modo que o componente obtido no topo do

equipamento € o que apresenta menor pressdo de vapor.

As caracteristicas fisicas apresentadas pelos compostos quimicos adequados ao
papel de agente extrativo tém algumas implicagbes na operago do sistema. Em primeiro
lugar, segundo Teles e Meirelles (1990), o solvente possui uma pressio de vapor muito
baixa, quando comparada a dos outros componentes da mistura. Essa propriedade, aliada
ao fato de que o agente extrativo esta presente na coluna, na maioria dos casos em altas

pressdes, faz com que as taxas de escoamento de liquido no interior da coluna tenham um
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aumento acentuado sem um correspondente aumento nas taxas de escoamento de vapor.
Em segundo lugar, a faixa de temperaturas de operagdo de uma coluna de destilagéo
extrativa é significativamente inferior 4 temperatura de ebuli¢io do solvente, fazendo com
que a sua viscosidade se mantenha relativamente alta. Por fim, a presenga do agente
extrativo pode provocar alteragies em outras propriedades fisicas da fase liquida, tais

como o coeficiente de difusdo e a tensfo superficial.

O resultado final da a¢dio conjunta de todos estes fatores se manifesta na
eficiéncia de transferéncia de massa dos processos de destilagio extrativa. De fato,
Gerster (1969) ¢ Weiss e Arlt (1987) afirmaram que as eficiéncias observadas em colunas
de destilac@io extrativa sdo geralmente inferiores aquelas observadas em operagdes de

destilag@io convencional. Gerster (1969) justifica a menor eficiéncia considerando que as

altas taxas de escoamento do liquido diminuem o tempo de contato entre as fases em cada
estagio da coluna. Weiss e Arlt (1987) atribuem a redugéio da eficiéncia a diminuicdo da

4rea efetiva causada pela presenga do agente extrativo.

Meirelles et alii (1992) desenvolveram um estudo experimental usando uma coluna
com 60 estagios com a alimentagio da mistura azeotrdpica (etanol-agua) no estagio 31 ¢
com a alimentagdo do solvente (etileno glicol) no prato 3 (contado do topo para o fundo
da coluna), visando determinar o comportamento das fragGes molares dos componentes
ao longo da coluna de destilacdo. Estes dados serfio comparados com os da correlacdo
desenvolvida neste trabalho para sua convalidagdo. As condi¢des de operacgio de cada

experimento estdo descritas na Tabela VIL.2.

TABELA VIL2 Condic¢tes de operagéio da coluna experimental (Meirelles et alii, 1992)

Condigdes de Fluxo de Fluxo de Fluxo do | Razfio | Fracdes de Fragiio

Experi | Alimentacdo | Alimentagio | Alimentaciio do | Destilado de Alimentaciio | Molar no
~mento Principal Principal Solvente (mol/h) | Refluxo | dosolvente | Topo (XD)

* (mel/h) (mool/h)

12 0.713; 0.287 69.31 64.28 48.50 1.81 0.994 0.998

13 0.876; 0.124 60.60 55.79 51.86 0.94 0.9968 0.997

14 0.885;0.115 60.15 41.12 52.09 1.29 0.9882 0.995

I5 0.862; 6.138 39.78 44.69 32.64 1.07 0.9930 0.996

16 0.850; 0.150 61.83 44.69 50.19 1.50 0.9958 0.995

* Estes nimeros se referem aos dados do artigo de Meirelles et alii (1992).
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O solvente alimentado continha propor¢Oes variadas de dgua, que podem ser

determinadas mediante equacdes da soma das fragSes molares na fase liquida, dado o

conhecimento das fragdes de alimentacdo do solvente presentes na Tabela VIL2

VIL.5.3.1 Analise dos resultados do experimento 15

O experimento 15, cujas condi¢des de operacdo estfio descritas na Tabela VIL2,
foi usado para simular a coluna de destilagio usando a correlacdo de Barros & Wolf e
avaliado o perfil da eficiéncia, coeficientes de transferéncia de massa binarios ¢ os
coeficientes de transferéncia de calor. Os resultados obtidos desta avaliagio estdo

presentes na Figura VIL12. Na comparagio entre os dados experimentais e simulados, €

possivel observar uma intensa aproximagdo entre si ao longo da coluna de destilagdo,

como se observa na Figura VII.12-a, tanto para os dados simulados usando a eficiéncia do

prato quanto com os dados da eficiéncia de componentes.

O comportamento da eficiéncia descrito na Figura VII.12-b mostra fortes
perturbagdes nas regides de carga e genericamente aumenta do topo para o fundo da
coluna, com pontos de maximos situados entre as duas alimentagOes. Abaixo da
alimentagdo principal, a eficiéncia aumenta em direcdo ao fundo da coluna. Este
comportamento € similar ao dos coeficientes bindrios de transferéncia de massa do par
etanol-4gua e inverso ao do par etanol-etileno glicol (Figura VIL.12-c). Existe também
uma similaridade no comportamento da eficiéncia com o perfil dos coeficientes de
transferéncia de calor presentes na Figura VIL12-d, o que justifica a influéncia de
transferéncia de calor nos processos de separagio difusionais e na eficiéncia de
transferéncia de massa. Os dados experimentais e os da correlagdo desenvolvida

apresentam grande concordéncia (Figura VI1.12-a)
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FIGURA VIL.12: Estudo comparativo dos perfis das fracGes molares oriundos da correlagéo
desenvolvida e de dados experimentais de Meirelles et alii (1992) (Sistema 13,
Experimento 15: Especificaglio: QR = 0.367E07 J/h e PF = 51.83 mol/h)

VIL.5.3.2 Analise dos resultados do experimento 16

O comportamento observado nas anélises dos resultados do experimento 16 foram
similares aos resultados do experimento 16 tanto para dados oriundos da eficiéncia de
componentes como da eficiéncia de pratos. O comportamento dos coeficientes de
transferéncia de calor e de massa bindrios do par etanol-dgua apresentam “performances”
semelhantes ao do comportamento da eficiéncia da coluna de destilagio (Figura

VIIL.13.c,d). A concordancia dos dados neste caso também foi boa.
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FIGURA VIL.13: Estudo comparativo dos perfis das fragdes molares oriundos da correlagio
desenvolvida e de dados experimentais do Meirelles et ali (1992) (Sistema 13,
Experimento 16: Especificagfio: QR = 0.58077E07 J/h e PF = 56.33 mol/h)

VIL.5.3.3 Analise dos resultados do experimento 14

Para o experimento 14, fez-se uso da especificacio do fluxo do destilado e da

razfio de refluxo conforme dados experimentais presentes na Tabela VII.2. Os resultados

simulados concordam mais uma vez com os dados experimentais, como se vé na Figura

VIL.14-a. O comportamento da eficiéncia do prato ¢ diferente dos dois casos anteriores,

mas continua similar ao respectivo comportamento dos coeficientes de transferéncia de

calor e aos coeficientes bindrios de transferéncia de massa do par 4gua-etileno glicol,
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abaixo da posigio de alimentagdo do solvente e inverso ao comportamento do par binario

etanol-agua.
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FIGURA VIi.14: Estudo comparativo dos perfis das fracGes molares ortundos da correlagio
desenvolvida e de dados experimentais do Meirelles et alii (1992) (Sistema 13,
Experimento 14: Especificagdo: Destilado = 52.09 mol/h e RR = 1.29)

VIL.5.3.4 Analise dos resultados do experimento 13

Para o experimento 13 o comportamento € similar ao obtido quando da analise do
experimento 15, tanto para os perfis das fracbes molares quanto para os da eficiéncia. O
comportamento dos coeficientes de transferéncia de massa e calor se assemelham ao
comportamento anteriormente analisado no experimento 15, constatando-se o aumento
dos coeficientes de transferéncia de calor do topo para o fundo da coluna com

perturbagdes nas posi¢es de alimentagdo.
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FIGURA VIL15: Estudo comparativo dos perfis das fragdes molares oriundos da correlagio
desenvolvida e de dados experimentais do Meirelles et alii (1992) (Sistema 13,
Experimento 13: Especificagéio: QR = 0.5467E7 J/h e PF = 64.53 mol/h)

VIL5.3.5 Anilise dos resultados do experimento 12

Meirelles et alii (1992) avaliaram nos seus estudos a influéncia da composigio das

fragBes molares na posi¢io de alimentagdio. Os resultados experimentais obtidos pelos

autores constam no experimento 12 da Tabela VIL.2 e a comparagdo com os dados da

correlagdo de Barros & Wolf se adequam perfeitamente. Os perfis da eficiéncia ¢ dos

coeficientes de transferéncia de massa e calor se assemelham as andlises anteriores feitas

para os experimentos 15 ¢ 16.
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FIGURA VII.16: Estudo comparativo dos perfis das fragOes molares oriundos da correlagéo
desenvolvida e de dados experimentais do Meirelles et alii (1992) (Sistema 13,
Experimento 12: Especificacdo: QR = 0.44567E7 J/h e PF = 85.09 mol/h)

VIL.5.3.6 Avaliac¢fo estatistica dos dados simulados

Os dados experimentais obtidos por Meirelles et alii (1992) foram comparados

com os dados simulados usando a correlagdo de Barros & Wolf ¢ as andlises estatisticas

obtidas estfo representadas na Figura VII.17 para o experimento 12 e na Figura VII.18

para o experimento 16.
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Para o experimento 12, o erro médio oriundo da linearizacfo entre as fragGes
molares dos dados simulados e experimentais para os trés componentes foi de
aproximadamente 2,072%. O maior desvio observado foi de 5,065% para a 4gua e o

menor desvio foi de 0.316% para o etileno glicol.
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FIGURA VIL.17: Estudo comparativo dos perfis das fragdes molares oriundos da correlagéo
desenvolvida e de dados experimentais do Meirelles et alii (1992) (Sistema 13,
Experimento 12: Especificag@io: QR = 0.44567E7 J/h e PF = 85.09 mol/h)

Para o experimento 16, o erro médio oriundo da linearizacdio entre as fracOes
molares dos dados simulados e experimentais de Meirelles et alii (1992) para os trés
componentes foi de aproximadamente 2,355%. O maior desvio observado foi de 3,165%
para a 4gua ¢ o menor desvio foi de 1.345% para o etanol. Para este experimento os

dados obtidos mostraram-se mais uniformes.
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FIGURA VIilL.18: Estudo comparativo dos perfis das fragGes molares oriundos da correlagio
desenvolvida e de dados experimentais do Meirelles et alii (1992) (Sistema 13,
Experimento 16: Especificagdo: QR = 0.58077E07 J/h e PF = 56.33 mol/h)

Com esta avaliac8o € possivel observar a precisfio da correlagio desenvolvida
e 0 seu grande desempenho no estudo dos processos de separagfo por destilagdo
difusional e a sua relagdo com os coeficientes de transferéncia de massa e calor. Os
dados da carga térmica usados nestas simula¢des foram obtidos de simulagOes

preliminares, nas condi¢des de operagfio experimentais descritas na Tabela VIL.2,
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usando o simulador comercial Process Provision disponivel no Departamento de

Engenharia Quimica da Universidade Regional de Blumenau.

VILS.4 Concluses
Baseado na correlacdo desenvolvida nestes estudos ¢ em conformidade com as
analises feitas sobre o comportamento da eficiéncia na coluna de destilagfio, ¢ possivel

concluir que:

a) A comparagiio dos dados da correlagio desenvolvida com dados experimentais
de Meirelles mostra um erro médio de 2,5%, valor altamente compativel em func¢do de
erros oriundos das equagdes das propriedades fisicas e térmicas usadas nesta correlagdo.

Erros maiores e¢ menores foram observados para componentes diferentes e para

experimentos diferentes.

b) Se comparados os dados da correlagdio com a modelagem de nfo equilibrio, o
erro obtido foi em média inferior a 0.002%, mostrando alta precisfio da correlagdo

desenvolvida.

¢) O comportamento da eficiéncia na coluna de destilacio se assemelha ao
comportamento do coeficiente de transferéncia de calor e dos coeficientes binarios de

transferéncia de massa do par etanol-dgua dependentes da especificagdo usada.

d) As especificagbes usadas na simulaco de colunas de destilacdo extrativa
influenciam no comportamento da eficiéncia. Genericamente, fortes perturbagdes sdo

observadas nas regides de carga.

e) As condi¢gdes de alimentagfio do sistema influenciam no comportamento da

eficiéncia ao longo da coluna de destilagdo.

f) E possivel analisar o comportamento do perfil da eficiéncia em termos dos
coeficientes de transferéncia de massa e calor, pois estes parimetros sdo os mais
influentes no comportamento da eficiéncia, dependentes das caracteristicas fisicas do

sistema envolvido no processo, do tempo de contato liquido vapor ¢ das suas respectivas

interagdes.
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VIII COLUNAS COMPLEXAS DE DESTILACAO FRACIONADA

VIIL.1 Consideracdes gerais

Numa destilagdo de multicomponentes, ¢ pratica comum retirar-se uma ou mais
correntes de produtos adicionais em posigdes intermedidrias da coluna. As correntes
laterais t8m necessariamente a mesma composi¢fo do liquido ou vapor no prato. Neste
capitulo é feita uma avaliacfio da influéncia das perturbagdes nas saidas laterais, mediante
retiradas de correntes de liquido, sobre o comportamento da eficiéncia e os resultados
obtidos da modelagem de ndo equilibrio sio comparados com os resultados das

" correlagdes estudadas neste trabalho.

VIIL2 Avaliacdo da coluna com uma saida lateral (fase liquida)

VIIL.2.1 Uso da correlagiio desenvolvida (Barros & Wolf)
VIIL.2.1.1 Valores da eficiéncia do prato e de componentes

Nesta avaliacdo, foi possivel observér que a auséncia do componente mais volatil
no fundo da coluna proporciona a redugdo da eficiéncia deste componente € aumento da
eficiéncia dos demais componentes nesta regido. O aumento das fragdes molares do
componente mais volatil acima da alimenta¢fio, aumenta a eficiéncia deste componente ¢

diminui a eficiéncia dos demais componentes (Figura VIII.1-(a), (b)).
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FIGURA VIII.1: Perfil da eficiéncia do prato e de componentes na coluna complexa com a saida
lateral no prato cinco (50 mol/h) (sistema 11) - Correlacio de Barros & Wolf
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Para a avaliagdo do sistema 4, o comportamento citado na anélise anterior foi
observado, destacando-se as fortes perturbagdes observadas na posi¢io de alimentagio e
o incremento da eficiéncia do componente mais volatil acima de alimentagdo. A

eficiéneia do prato situou-se entre os valores da eficiéncia dos componentes (Figura
VIIi.2-(a), (b)).
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FIGURA VIIL2: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com a saida lateral no prato
sete (sisterna 4) - Correlacdo de Barros & Wolf

VII1.2.1.2 Influéncia da intensidade dos fluxos laterais

Para duas especificacdes diferentes, avaliou-se o comportamento da eficiéncia do
prato na coluna mediante incremento dos fluxos de liquido na saida lateral, tendo-se
constatado fortes perturbagdes, em ambos os casos (Figuras VIIL.3-a ¢ b). Estas
perturbagdes sdo devido & diminui¢do da quantidade de liquido no prato, fator que reduz
o tempo de contato liquido-vapor e, como conseqgiiéncia, a diminui¢do dos coeficientes

de transferéncia de massa e calor.

Devido a especificagiio usada, os valores da eficiéncia sobrepdem-se no topo e no
fundo da coluna (Figura VII1.3-a). Para a Figura VIII1.3-b, a intensidade do afastamento ¢é
menor e ndo ocorre a sobreposi¢do dos valores da eficiéncia no topo e no fundo da

coluna, como observado na andlise anterior.
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FIGURA VIIL.3: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com a saida lateral no prato
cinco (sistema 11) - Correlagdo de Barros & Wolf

A avaliagdo do sistermna 11, descrita na Figura VIIL3, foi repetida para o mesmo

sistema modificando-se a posi¢do da saida lateral, isto €, fixando-a acima da posi¢do de

alimentagdo (Figura VIIL.4) na condi¢io de operagdo otimizada e ndo otimizada, usando-

se as mesmas especificactes.

Pode-se observar que o comportamento da eficiéncia para a coluna otimizada ¢

diferente em valores e no perfil em relacdo a coluna ndo otimizada (Figura VIIL.4-b).
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FIGURA VIII.4: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com a saida lateral no prato
quinze (a) e trinta (b) (sistema 11) - Correlagio de Barros & Wolf
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As avaliagOes acima citadas foram feitas também para o sistema 4, desta vez nas
suas condigdes Otimas de operaglio, com as saidas laterais localizadas abaixo (Figura

VIII.5-a) e acima (Figura VIIL.5-b) da alimentacéo.

I possivel constatar que a perturbacio decorrente da retirada lateral acima da
posi¢do de alimentag@io proporciona fortes distirbios no comportamento da eficiéncia ao

longo da coluna, causados pela reducdo dos fluxos internos de liquido (Figura VIIL.5-b).

O excessivo liquido que flui abaixo da posi¢io de alimentagfio permite a néo
ocorréncia de fortes distirbios nos valores da eficiéncia quando as retiradas laterais do

liquido sdo feitas nesta regifio e em quantidades insignificantes comparadas as correntes

internas de liquido (Figura VIIL5-a).
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FIGURA VIIL5: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com uma saida lateral no
prato sete {(a) e vinte (b) (sistema 4) - Correlagfio de Barros & Wolf

A retirada do liquido acima da posi¢do de alimentagfo pode caracterizar-se pela
auséncia de interacdo liquido-vapor na coluna, fator que demanda fortes perturbagdes nos
valores da eficiéncia (Figura VIII.6-a). Como se vé na Figura VIIL.6-a, a perturbagio

referenciada ndo € significante abaixo da posigdo de alimentagao.
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Quando o liquido € retirado abaixo da posi¢do de alimentagfo, a perturbagéo néo ¢

significante nesta regiio mesmo para grandes vazdes de liquido nesta posi¢io (Figura
VIIL6-b).

§5.00 - 85.00 — ;
8400 || ESPECIFICAGAO: Destilades100 malih » RR=2.0 % 6400 _:{ ESPECIFICAGAC: Destilados100 moih o RR#%2.0
a0 _H| —@— FLUXO NA SAIDA LATERAL: 100 mol/h I 8360 T - FLUXO NA SAIDA LATERAL: 20 motih ‘
. S| —<—  FLUXO NA SAIDA LATERAL: 50 molih ‘ sooo | Epeen FRLUKO NA SAIDA LATERAL: 100 mot/h I
8200 — } ‘‘‘‘‘ e—  FLUXO NA SBAIDA LATERAL: 20 molih : ; —rfp FLAIKO NA SATDA LATERAL: 300 moth !
81.00 ~— } 61.00 —i, - e
— BO.00 A = — 8000
a2 ; &
- EO00 S BB00 -
« - =
O S8 — {3 5800 —
w ] =
al 57.00 5700 -
3] N 8] _
& 58.00 - &= 465,00
B e - W 5500
8400 "ﬁ 5400 —
53.00 ~ 53.00 ~
52.00 - 52,00 -
5100 ~ £1.00 -
R L e e e e N e R 5000 Fy"\miwms‘-ami‘”ww;loi
2 4 6 8 0 12 14 16 18 2 2 24 26 B W 2 10 012 14 B 18 20 22 24 26 6 38
NUMERO DO ESTAGIO NA COLUNA (NST) NUMERO DO ESTAGIO NA COLUNA (NST)
(a) (b

FIGURA VIIL6: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com uma saida lateral no
prato vinte (a) e sete (b) (sistema 2) - Correlagio de Barros & Wolf

VIIL2.2 Uso da correlagiao de ()’Connell modificada
VII1.2.2.1 Influéncia da intensidade dos fluxos laterais

Usando-se a correlagdo de O’Connell modificada, investigou-se a influéncia dos
fluxos de saidas laterais acima da posi¢do de alimentac8o, para duas especificagdes
distintas. Na Figura VIIL7, é patente a influéncia do tipo de especificacdo sobre a
performance da eficiéncia nas colunas de destilagdo. Como avaliado no Capitulo V deste
trabalho, quanto mais rigorosa a especificagdo, maiores sdo as perturbagdes nas regides
de carga (Figura VIIL.7-b) e dependendo do parfmetro especificado, a eficiéncia pode

aumentar ou diminuir do fundo para o topo da coluna.

Como avaliado anteriormente, a retirada lateral proporciona a redugdo da
quantidade de liquido naquela posi¢éo, gerando redugdes bruscas no valor da eficiéncia e,

quanto maior o liquido retirado, menores sdo as intensidades (picos decrescentes). Este

comportamento sO foi possivel para uma dada especificacfo (Figura VIIL7). Para a outra
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especificagdo avaliada, a perturbagfio é mais intensa na regido central da coluna, onde se
observa a diminui¢io nos valores da eficiéncia com o aumento dos fluxos na saida lateral
(Figura VII.7-b).
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FIGURA VIIL7: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com uma saida lateral no
prato 21 (sistema 2) - Correlagdo de O’Connell modificada

As condig¢des 6timas e ndo 6timas de operagiio foram simultaneamente avaliadas
usando o sistema 4, para idénticas especificagdes, cujos resultados presentes na Figuras
VIIL8 (a e b) indicam similaridade no comportamento da eficiéncia para as duas
condi¢des de operagfo avaliadas. A relevéncia presente neste estudo € a sobreposi¢do nos
valores da eficiéncia no topo e no fundo da coluna quando excessivo nimero de estigios

¢ usado.

Para os fluxos definidos na saida lateral, as perturbagdes presentes indicam que
com a retirada do liquido acima da alimentag8o, diminuem os valores da eficiéncia, com
intensidades maiores quando o fluxo de saida € alto. Este aspecto ¢ justificado pela
auséncia do liquido no prato e altos fluxos de vapor, fator que proporciona reducio dos

coeficientes de transferéncia de massa e calor.
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FIGURA VIII.8: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com uma saida lateral no
prato 19 (a) e 25 (b) (sistema 4) - Correlagio de O’Connell modificada

VIIL3 Avalia¢io de Colunas com Duas Saidas Laterais (fase liquida)
VIIL3.1 Uso da correlagdo desenvolvida (Barros & Wolf)

Trabalhou-se também com colunas de destilagio com duas saidas laterais, visando
averiguar o comportamento da eficiéncia na coluna. Nesta avaliagfo, a quantidade de

liquido retirado nas duas posigdes foi igual.

Para o sistema 4, avaliado na Figura VIIL9, para duas especificagdes diferentes,
foi possivel observar as perturbagdes decorrentes do tipo de especificacio e da
intensidade de retiradas laterais. Na Figura VII1.9-a, o aumento dos fluxos nas saidas
laterais diminuem os valores da eficiéncia no fundo da coluna quando comparados com
as eficiéncias obtidas com valores menores dos fluxos nas saidas laterais. Comportamento

inverso € observado acima de alimentac#o, fato decorrente das RR especificadas.

Quando da especificagdo de XD, ndo foi possivel a convergéncia para as retiradas
definidas na Figura VIIL.9-a. Para o efeito, trabathou-se com fluxos menores nas saidas

laterais, tendo-se constatado perturbagdes nas posicdio de retiradas laterais do liquido
(Figura VII1.9-b).
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FIGURA VIIL9: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com as saidas laterais nos

pratos 7 e 20 (sistema 4) - Correlagfio de Barros & Wolf

Para o sistema 2, as perturba¢des nos valores da eficiéncia foram mais intensas
quando as razdes de refluxo foram especificadas e esta aumenta com o aumento dos

valores dos fluxos nas saidas laterais, como se observa na Figura VIIL10-a.

Para a especificagdo mais rigorosa (XD), a perturbacio foi somente observada
quando dos altos fluxos nas saidas laterais e os valores da eficiéncia sobrepdem-se tanto
no topo como no fundo da coluna. Com isto € possivel afirmar que as fragdes molares
especificadas tém grande influéncia sobre os valores da eficiéncia no topo da coluna
(Figura VIII.10-b).

B500 —. - . 8500 - -y
B0 BEPECIMCAGA: Destladon100 moim o RREZ0 | eh00 ESPECHICAGAG: Dastiiadom100 movh s XDm=0.85 g
£3.00 ) @ FLUXOB NAB BAIDAS LATERAIS: 100 mol 200 —@9—  FLUNOS NAS SAIDAS LATERAR: 100 meth |
8200 —| —S— FLUXOD NAS BaIOAR LATERAN: 80 molh T e PLUKOD NAB SAIDAS LATERAIS: 50 mokh %
81.00 . TR FLUXOR NAS BAIDAS LATERAIS: 20 moiih: 6200 —1 e FLUXOS NAB BAIDAS LATERAIS: 10 molh ;

NUM&RO DO ESTAGIO NA COLUNA {NST)

(a)

PR Hoeeay =
£ om] €
é so0 -] X g
5700 — \ & |
% s8.00 — A\ E
55.00 - %
54.00 -
53.00 -
5200 —
y **
51.00 -
CIPUNDO TORO “FUNDO
5°-°°“”f"‘ifz‘1|W;‘|&|w'r'w|'|s S L B AL L R B i t i i
z B W W o oW 18 20 22 24 2z § 10 12 14 18 18 20 22 24 28 28 I

\
4 [}
NUMERO DO ESTAGIO NA COLUNA (NST)

(b)

FIGURA VIHI.10: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com as saidas laterais nos
pratos 8 e 22 (sistema 2) - Correlagio de Barros & Wolf
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VIIL.3.2 Uso da correlagio de O’Connell modificada

O procedimento usado para investigar o comportamento do perfil da eficiéncia
usando a correlagdo de Barros & Wolf foi também usado para avaliar a correlaglio de
O’Connell modificada, tendo-se constatado, como indicado nas Figuras VIIL11 (aeb), a
alta dependéncia da especificago com a eficiéncia e com os fluxos definidos. Nas saidas
laterais, as perturbacdes estdo presentes no fundo € no topo da coluna com maior

intensidade acima de alimentagfo.
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FIGURA VIII.11: Perfil da eficiéncia do prato na coluna complexa com as saida laterais nos
pratos 7 e 21 (sistema 2) - Correlagfio de O’Connell

Para o sistema 4, avaliou-se a complexidade da coluna mediante projeto otimizado
¢ ndo otimizado, com duas saidas laterais, como se observa nas Figuras VIIL.12 (ae b). O
aumento dos valores da eficiéncia no fundo da coluna decorre da perturbagio dos fluxos
na saida lateral, pois aumenta a interaco liquido-vapor devido ao aumento da velocidade
de escoamento do vapor nesta regifo. Acima da alimentagfo, o comportamento foi similar

ao observado quando da avaliagdo da eficiéncia para colunas com uma saida lateral.

Como se observa na Figura VIII.12, as simulagdes oriundas de coluna otimizada e
ndo otimizada possuem perfis de eficiéncia similares ao longo da coluna de destilago.
Para os diferentes fluxos usados, a maior diferenca observada ¢ a tendéncia da
sobreposi¢do nos valores da eficiéncia no topo da coluna de destilagiio quando da
simulagfdo da coluna ndo otimizada, devido ao grande numero de estigios. A faixa da

variagdo dos valores da eficiéncia ao longo das duas colunas de destilagio foi similar.
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FIGURA VIII.12: Perfil da eficiéneia do prato na coluna complexa com as saidas laterais situadas
nos pratos (7 e 19)-(a) ¢ (10 e 30)-(b) (sistema 4) - Correlagdo de O’Connell

VIIL.4 Avaliacio da coluna com duas saida lateral (fase vapor)
VII1.4.1 Uso da correlagiio desenvolvida (Barros & Wolf)
VIiIl.4.1.1 Sistemas 4 ¢ 3

As perturbagdes nos valores da eficiéncia decorrentes das retiradas laterais (abaixo
e acima da posi¢do de alimentagio) das correntes de vapor foram analisadas para o
sistema 4, cujos comportamento estd descrito na Figura VHI1.13-(a e b). Observa-se nesta
Figura que com o aumento do fluxo das retiradas laterais o comportamento da eficiéncia
do componente mais volatil ¢ o mais afetado principalmente acima da posicio de
alimentagfio, diminuindo com isto os valores da eficiéncia deste componente nesta regifio.
A eficiéncia n-hexano (20. componente de maior volatilidade) ¢ também fortemente
afetado.O comportamento dos demais componentes e o da eficiéncia do prato é pouco

afetado nesta avaliaggo.
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FIGURA VIIL13: Perfil da eficiéncia do prato e de componentes na coluna complexa com duas

saidas laterais situadas nos pratos (5 e 20) (sistema 4) obtidos usando a
correlacdo de desenvolvida: (a) 100 mol/h em cada saida e (b) 200 mol/h em
cada saida. Especificacdo: RR=1.4 ¢ PF = 800. mol/h

Para o sistema 3, o comportamento da eficiéncia do componente mais volétil sofre
fortes perturbagdes com o aumento dos fluxos de retiradas laterais das correntes de vapor
acima e abaixo da posi¢io de alimentaco. O comportamento da eficiéncia dos demais
componentes ndo ¢ afetado com a perturbacdio. Néo ocorreu perturbagdes significativas

nos valores da eficiéncia do prato ao longo da coluna.
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FIGURA V1II.14: Perfil da eficiéncia do prato ¢ de componentes na coluna complexa com duas
saidas laterais situadas nos pratos (5 e 15) (sistema 3) obtidos usando a
correlagio de desenvolvida: (a) 100 mol/h em cada saida e (b) 300 mol/h em
cada saida. Especificagfio: RR=2.2 ¢ PF = 200. mol/h
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Fortes perturbagdes nos valores da eficiéncia do prato ocorrem ao longo da coluna

com o aumento das retiradas laterais das correntes de vapor abaixo e acima da posi¢do de

alimentagdo, como se observa na Figura VIIL.15-(a e b).
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FIGURA VIIL15: Perfil da eficiéncia do prato ¢ de componentes na coluna complexa com duas
saidas laterais situadas nos pratos (5 e 20) (Sistema 4 (a)) Especificacfo:
RR=1.4 e PF = 800. mol'h e pratos (5 e 15) Sistemas 3 (b)) Especificacfo:
RR=2.2 e PF = 200. mol/h obtidos usando a correlagio de desenvolvida:
Especificacdio: RR=1.4 e PF = 800. mol/h
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VIILS Comparacéio dos perfis das correlagdes com os de nioe equilibrio
V5.1 Uma saida lateral
VIILS.1.1 Sistema 4

Neste caso, todos os perfis sdo praticamente coincidentes (modelagem de néo

equilibrio, correlagfio de Barros & Wolf e correlagdo de O’Connell modificada 2).
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FIGURA VIIIL.16: comportamento da coluna complexa com a saida lateral no prato sete
(100 mol/h) (sistema 4)

VIIL5.1.2 Sistema 2
Para o sistema 2, os perfis obtidos da modelagem dos estagios de ndo equilibrio
apresentam um ligeiro afastamento acima da posi¢do de alimentagdo com excecfio dos

perfis dos fluxos molares.
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FIGURA VIII.17: comportamento da coluna complexa com a saida lateral no prato dez
(100 mol'h) (sistema 2)

VIIL.5.2 Duas saidas laterais
VIIL5.2.1 Sistema 4

Nio ¢ observado qualquer desvio no comportamento dos diversos perfis analisados
nas Figuras VIL18 (a, b, ¢ ¢ d) quando os dados da modelagem dos estagios de ndo
equilibrio sdo comparados com os da modelagem de estagios de equilibrio, simulados
com a “performance” da eficiéncia das correlagcdes de Barros & Wolf e de O’Connell

modificada.
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FIGURA VIIL18: comportamento da coluna complexa com as saidas laterais nos pratos sete e

19 (100 mol/h) (sistema 4)

VII.5.2.2 Sistema 2

Para este caso estudo, é observada perfeita concordincia entre os perfis da

modelagem dos estdgios de ndo equilibrio

com os da modelagem dos estigios de

equilibrio simulados usando as correlagdes avaliadas neste trabalho (Figuras VIII.19-a, b,

ced)
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FIGURA VIII.19: comportamento da coluna complexa com a saida lateral no prato dez e 35
(100 mol/h) (sistema 2)

VIIL6 Conclusoes

Baseado nas analises efetuadas neste Capitulo, pode-se concluir que:

a) Apesar das perturbacles presentes nas saidas laterais, continua existindo perfeita
concordéncia enire os perfis obtidos da modelagem dos estagios de ndo equilibrio com os

da correlac8o de Barros & Wolf e de O’Connell modificada.
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b) A presen¢a de saidas laterais nas colunas de destilagdo afetam principalmente a

performance dos perfis dos fluxos e das fragdes molares na fase liquida.

¢) O comportamento da eficiéncia ¢é afetada pela presenca de saidas laterais,
principalmente, quando estas sfo localizadas na zona de retificagio. A sua performance ¢

altamente dependente da especificacdo usada e da intensidade dos fluxos na saida lateral.

d) Quando ¢ usada somente uma saida lateral e esta situar-se abaixo da alimentacgdo, as

perturbag¢des nos valores da eficiéncia ndo sdo significantes.
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IX CONCLUSOES E TRABALHOS EM ANDAMENTO

9.1 Conclusdes

Com o desenvolvimento deste trabalho, procurou-se correlacionar as modelagens
de equilibrio, através do estudo da eficiéncia, com a de ndo equilibrio através de
pardmetros relacionados com os coeficientes de transferéncia de calor € massa e detalhes
do equipamento de destilagdo. Este vasto estudo abre novos caminhos para interpretaggo,
anélise de influéncias globais e individuais e para busca de novas metodologias de estudo
da eficiéncia de componentes ¢ de pratos (na verdade, o m;; ou seja, eficiéncia de
Murphree de componente no prato). Isto é particularmente de interesse nos dias atuais,

como ja foi dito, uma vez que as preocupagdes a niveis ambientais e energéticas sdo cada

vez matores, e estas preocupacdes levam & necessidade de obtencio de produtos de alta

pureza com custos minimos.

Foi possivel neste trabalho, visualizar o comportamento da eficiéncia de cada
componente, identificar a influéncia de cada um no processo global, propor e validar
correlagbes e envolver parimetros de transporte no processo através da modelagem de

nfio equilibrio,

Baseado nos resultados obtidos € levando-se em consideragfio as diversas analises

feitas, pode-se concluir que:

a) A modelagem de ndo equilibrio desenvolvida é robusta e o software DISNON
desenvolvido ¢ hoje uma ferramenta de trabalho extremamente importante. Este
trabalho, considerando os diversos tipos de resultados, foi publicado nos mais

conceituados Congressos Nacionais e Internacionais.

b) As correlagdes de eficiéncia desenvolvidas para a destilagio convencional e extrativa
mostram bom desempenho ¢ sdo hoje uma alternativa importante para célculos mais

realistas utilizando-se a modelagem de equilibrio.
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¢) Para alguns sistemas, foi verificado que a eficiéncia constante igual a um determinado
valor (50%) reproduz bem os perfis segundo a modelagem de ndo equilibrio ¢ de
equilibrio usando-se a correlagdo de Barros & Wolf. Isto pode ser bem explorado e

usado para estes casos possiveis.

d) Nao existe uma forma definida da variagfo da eficiéncia ao longo da coluna de
destilago, fator altamente dependente do sistema usado, das condi¢des de
operacgio, das especifica¢des, dos gradientes de concentracio dos componentes, da
viscosidade, etc, o que impde a necessidade de uma equagfo real de eficiéncia na

modelagem de estdgios de equilibrio.

e) As Correlagdes desenvolvidas para a destilagdo convencional e extrativa so
recursos potenciais na avaliagfio de colunas reais, principalmente, quando
considerado o tempo computacional envolvido na simulagfio do modelo de néo-

equilibrio.

f) A eficiéncia nas colunas de destilagfo ndo é constante ¢ resultados errébneos

podem ser obtidos quando eficiéncias constantes sdo usadas.

g) Os perfis das fragdes molares, de temperatura e dos fluxos de liquido e vapor,
oriundos da correlagio de O’Connell modificada se aproximam com os do modelo

dos estagios de ndo equilibrio.

h) Para todos os casos avaliados, os perfis das fragdes molares, de temperatura e dos
fluxos de liquido e vapor, oriundos da correlagéio desenvolvida e da eficiéncia
constante de 50%, sobrepdem-se com os perfis do modelo de estagios de

ndo-equilibrio com desvio abaixo de 0.1%.

i) A correlagdo desenvolvida para colunas de destilagfo fracionada e a correlagio de

O’Connell modificada ndo se adequaram para processos separacio por destilagio

extrativa.
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i) As condiges fisicas e térmicas de alimentacdo e as retiradas laterais afetam o

desempenho da eficiéncia na coluna de destilagio.

k) Nos processos de separagio por destilagio a fase vapor controla a transferéncia de
massa ¢ calor, pois a resisténcia devido a transferéncia de massa e calor na fase
liquida € negligencidvel, fator que proporcionou valores altos da eficiéncia quando a

corrente de alimentagfo € vapor.

1) O tempo computacional por iteragdo, na modelagem de ndo equilibrio € 5.8 a 10

vezes maior do que o da modelagem de equilibrio operada com as eficiéncias
avaliadas. Esta conclusdo mostra a pertinéncia no uso da modelagem de equilibrio e,

portanto, da correlagdo desenvolvida quando o controle “On-line” do processo € para

ser empregado

m) E possivel definir quantitativamente o fluxo do solvente numa coluna de destilagio

extrativa mediante analise do comportamento da eficiéncia.

n) E possivel avaliar a performance da eficiéncia nas colunas de destilagio extrativa em
termos dos coeficientes de transferéncia de massa e calor, pois estes pardmetros sdo
os mais influentes no comportamento da eficiéncia, dependentes das caracteristicas
fenomenologicas do processo e do tempo de contato liquido vapor. A correlagio

desenvolvida mostra esta possibilidade.

0) A comparagio dos dados experimentais de Meirelles et alii com dados da correlagdo

desenvolvida mostra a grande concordéincia dos resultados com erros inferiores a 5%.

p) Os perfis da correlagéo desenvolvida para a destilagio extrativa concordam
fortemente com os perfis da modelagem de nfo equilibrio (desvio inferior a 1%). Este

comportamento mostra o0 bom desempenho da correlagfo desenvolvida.
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9.2 Trabalhos em andamento

Os trabalhos apresentados a seguir ja estdo sendo realizados ou passarfio a ser,
dando continuidade ao desenvolvimento desta tese de Doutorado. A modelagem de ndo
equilibrio desenvolvida, o Software DISNON desenvolvido, as correlagbes de eficiéncia

propostas servirfo ou serdo a base para as seguintes teses:
a) Modelagem dindmica segundo o conceito de ndo equilibrio.

b) Aplicagdo do conceito de estagios de ndo equilibrio a colunas de destilagio com

reagio quimica.

¢) Aplicago do conceito de estagios de niio equilibrio a colunas de destilagfio

azeotrdpica a qual apresenta a problematica de trés fases: liquido-liquido-vapor.

d) Aplicagédo do conceito de estagios de nio equilibrio para processos de extragéo

liquido-liquido.

e) Aplicacio do conceito de estigios de ndo equilibrio para o processo de destilagdo em

bateladas.
t) Aplicacdo do conceito de ndo equilibrio ao processo de adsorsio.

g) Aplicagio do conceito de estdgios de ndo equilibrio para processo de absorgio

gasosa (estaciondrio, dindmico e com reagio quimica).

h) Trabalhos experimentais para a determinagfio de area interfacial, coeficientes de
transferéncia de calor e massa, para sistemas bindrios e multicomponentes, para

aplicacdo em todos os processos descritos acima.

i} Trabalhos experimentais para determina¢do do “Holdup” o qual influenciara na

modelagem dindmica e nos processos em bateladas.
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j) Determinar a influéncia e novas correlagdes de eficiéncia em todos os processos

citados acima, tanto no estado estacionario como dindmico.

k) Avaliar o comportamento da eficiéncia no estado dindmico para os processos de

destilagdo estudados nesta tese.

1) Avaliar dados experimentais de colunas que forem aparecendo e comparar os

resultados obtidos com os das correlacdes desenvolvidas.

m) Modificar os critérios de determinagfio da drea de borbulhamento na modelagem de

néo equilibrio.

n) Tentar tirar as condi¢¥es de equilibrio na interface na modelagem de estdgios de néo

equilibrio.

0) Fazer avaliagfio e propor novas correlagdes dos coeficientes de transferéncia de

massa e calor e aplica-las na modelagem dos estagios de nfo equilibrio.

p) Enfim, pretende-se continuar com esta linha de pesquisa nfo s6 contribuindo com
novos itens como mencionado acima, mas fazer estudos cada vez mais sistematicos
para poder se ter conclusdes cada vez mais definitivas a respeito dos balangos nos
processos de destilagdo que foram estudados neste trabalho e nos outros processos

de separagiio difusionais.

¢) Avaliar experimentalmente a eficiéncia das colunas de destilagfio e comparar os

resultados obtidos com os da correlacdo desenvolvida.

d) Aplicar a correlaglio desenvolvida para a otimizagdo € controle de processos de

separagéio por destilagio.

e) Modificar os critérios de determinagdo da area de borbulhamento na modelagem de

nio equilibrio.
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