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RESUMO

Para eliminar completamente fatores de corre¢do empiricos, como as eficiéncias
utilizadas no modelo de estigios de equilibrio, Krishnamurthy e Taylor, em 1985,
descreveram um modelo de estagios de ndo equilibrio para processos de separag¢do
multicomponentes que considera a transferéncia simultinea de massa e energia entre as

fases liquida e vapor.

Enquanto no modelo de estigios de equilibrio, descrito pelas equagdes MESH,
existem 2nc+1 equagdes para cada estagio (nc é o nimero de componentes), no modelo
de estagios de ndo equilibrio existem Snc+3 equagbes para cada estagio: balangos de
massa por componente na fase liquida, balango de energia na fase liquida, balangos de
massa por componente na fase vapor, balan¢o de energia na fase vapor, balangos de
massa por componente na interface, balan¢o de energia na interface, equagbes de

somatorio na interface e relagdes de equilibrio por componente na interface.

Neste trabalho, ¢ desenvolvido um algoritmo para resolver as equagdes do modelo
de estagios de ndo equilibrio resultantes de simulagbes em estado estacionario.O
algoritme ¢ formulado de maneira que as equagdes que descrevem o modelo € o método
de solugdo sfo independentes dos métodos utilizados para predizer os fluxos de
transferéncia de massa e energia, e das propriedades fisicas, de transporte ¢

termodindmicas do sistema.

As equagOes ndo lineares sdo resoividas simultaneamente utilizando o procedimento

X1



descrito por Naphtali e Sandholm e o método de convergéncia de Newton-Raphson.

Para o condensador ¢ o refervedor, as equag¢des do modelo de estagios de equilibrio
sdo utihzadas, dependendo das especificagdes feitas (fluxo de destilado, razdo de refluxo,
fragdo molar do componente mais volétil, produto de fundo, calor no refervedor, calor no

condensador) e do tipo de condensador (total ou parcial).

Os perfis de composi¢io e temperatura para cada fase, preditos pelo software
DISNON desenvolvido para a simulagdo de colunas de destilagdo multicomponente de
pratos, utilizando o algoritmo do modelo de estagios de nio equilibrio descrito neste
trabalho, s3o comparados com os perfis do modelo de estagios de equilibrio utilizando a
eficiéncia global de Murphree para diversos sistemas multicomponentes, ideais e nio

ideais.

No trabalho, os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio ficaram proximos dos

perfis do modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia.

Verificou-se que os valores dos coeficientes de transferéncia de massa influenciam
em todos os perfis, enquanto que os coeficientes de transferéncia de energia somente
influenciam nos perfis de temperatura. A exatidio do modelo de estagios de néo
equilibrio € basicamente limitada pela exatiddo da correlagio utilizada para calcular os
coeficientes de transferéncia de massa. A consideragdo de equilibrio térmico nio altera
os perfis de composigdo ou de temperatura na fase liquida ¢ interface, somente altera o
perfil de temperatura na fase vapor, e consequentemente, o calor que deve ser fornecido

ao refervedor e o calor que deve ser removido do condensador.

Os resultados obtidos, neste trabalho, revelam o grande potencial da modelagem de
estagios de ndo equilibrio na simulagdo dos processos de separagdo, por se tratar de um

modelo bem realista, mas, tem a desvantagem de requerer um tempo computacional alto.
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AV
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BE

BM
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area interfacial (cm?)
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prato i-1

parametro bindrio de energia independente da temperatura (J/mol)
constante definida na equagio 5-45
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area de borbulhamento (cm®)

constante utilizada para o calculo da viscosidade na fase liquida (tabela 5-
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parametro binario de energia dependente da temperatura (J/(mol. K))
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Bvirial
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CPVAPB
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d(ff

produto de fundo (mol/s)

constante utilizada para o célcuio da viscosidade na fase liquida (tabela 3-

1)
segundo coeficiente do Virial
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constante utilizada para o calculo da capacidade calorifica de um gas
1deal

constante utilizada para o calculo da capacidade calorifica de um gas
1deal
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DEST
DEV
DHL
DHV
DIF
DIF’
DKeq
DNL

DNV

EM

esp

FAS

FLL

FM1

matriz das derivadas dos fluxos de transferéncia de energia na fase liquida
vazdo de destilado (mol/s)

matriz das derivadas dos fluxos de transferéncia de energia na fase vapor
matriz das derivadas da entalpia na fase liquida

matriz das derivadas da entalpia na fase vapor

difusividade binaria (cm?/s)
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fluxo do componente na fase liquida (mol/s)

fracéo molar do componente 1 no destilado
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fluxo do componente na alimentagdo (mol/s)

fluxo do componente na fase vapor (mol/s)

matriz geral

matriz do fator de fluxo na fase vapor

matriz dos coeficientes de transferéncia de massa invertidos (cm?*.s/mol)
matriz dos fatores termodinamicos

matriz de correcdo de fluxo finito
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neq

nst

T

PM

pPp¢

constante binaria
coeficiente de transferéncia de massa binario (mol/(cm®.s))

constante utilizada para o calculo da capacidade calorifica na fase liquida
(tabela 5-3)

constante de equilibrio
constante definida na equagio 5-67
nimero de Lewis

fluxo volumétrico de liquido por unidade de espagamento médio para o

fluxo do liquido (cm?¥/s)

comprimento da represa {cm)
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CAPITULO 1

OBJETIVOS DO TRABALHO

A destilagcdo ¢ o processo de separacdo mais usado nas industrias quimicas e
petroquimicas. Ferramentas computacionais disponivels para a simulagio de colunas de
destilagdo multicomponentes sdo, geralmente, baseadas no conceito de estagios de

equilibrio.

O modelo de estagios de equilibrio é bem conhecido (King, 1980; Henley e Seader,
1981; Holland, 1981) e supde que as correntes que deixam um estagio em particular
estdo em equilibrio uma com a outra. Balango de massa por componente, equagdes para
o equilibrio de fases, equagdes de somatdrio e balango de energia (equagdes MESH) sdo

resolvidas utilizando um dos varios algoritmos disponivels.

Mas, em uma operagao real, os estagios raramente ou mesmo nunca operam em
equilibrio apesar das tentativas para se atingir essa condigdo por um “design” apropriado
e escolha das condigdes de operagdo. O meio usual de se considerar o desvio do

equilibrio € incorporar o conceito de eficiéncia nas relagSes de equilibrio.

Existem diversas definicdes de eficiéncia (Lewis, 1922; Murphree, 1925; Hausen,
1953) e ndo se sabe qual a melhor, mas, independentemente da definigdo adotada, ou a
eficiéneia € um valor fixado arbitrariamente ou € caiculada a partir de um dos varios
modelos existentes. Diferentes modelos foram propostos para sistemas binarios (King,

1
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1980), mas uma extensdo desses modelos para sistemas multicomponentes gera maiores

complicagdes.

Na pratica usual, a eficiéncia ¢ fixada arbitrariamente como um valor para todos os
componentes em todos os estagios. 0 que raramente acontece, uma vez que diferentes

espécies apresentam diferentes facilidades para transferéncia de massa e energia.

O modelo de estagios de nio equilibrio elimina completamente o conceito de
eficiéncia. O balango de massa por componente e o balango de energia para cada fase,
juntamente com as equagdes de fluxo de transferéncia de massa e energia ¢ as relagdes
de equilibrio para a interface sdo resolvidas simultaneamente para se encontrar a

separag¢do real diretamente.

Nesse trabalho, é mostrado o desenvolvimento de um algoritmo utilizando a
modelagem de estdgios de ndo equilibrio para a simulagio de colunas de destilagdo
multicomponente em estado estacionario. Baseado nesse algoritmo, foi desenvolvido o
software DISNON para a simulagdo de colunas de destilagdo multicomponente em

estado estacionario.

No capitulo 2, desse trabalho, se encontra uma breve revisdo da literatura em
relagdo aos conceitos de eficiéncia e a respeito dos trabalhos desenvolvidos utilizando a

modelagem de estagios de ndo equilibrio.

No capitulo 3, é descrito o modelo de estagios de ndo equilibrio, suas fungdes,

variaveis e método de solugdo. O algoritmo desenvoivido é mostrado no capitulo 4.

As propriedades fisicas, de transporte e termodinimicas necessarias na modelagem

de estagios de ndo equilibrio sdo mostradas no capitulo 3.
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No capitulo 6, os resultados obtidos com o uso da modelagem de estagios de ndo
equilibrio sdo comparados com os resultados obtidos utilizando a modelagem de estagios

de equilibrio com eficiéncia global de Murphree.

Nesse trabalho, s3o mostradas algumas das vantagens e desvantagens da
modelagem de estigios de ndo equilibrio para utilizagdo em simulagdes de processos de

separag¢do.



CAPITULO 2

REVISAO DA LITERATURA

Nesse capitulo ¢ mostrada uma breve revisio da literatura em relag¢do aos conceitos

de eficiéncia e modelagem de estagios de ndo equilibrio.

2.1 - EFICIENCIA

2.1.1- INTRODUCAQO

A eficiéncia € o fator que mede o desempenho da separagio, permitindo a
conversdo do namero de pratos ideais (estagios de equilibrio) necessarios a separagdo em

numero de estagios reais.

2.1.2 - VARIAVEIS QUE AFETAM A EFICIENCIA

E vasto o nimero de varidveis que interferem no desempenho de uma coluna de
destilagdo, podendo ser de carater fisico (dependente do sistema e da composi¢do) ou de
cardter geométrico (dependente do equipamentc ¢ do projeto). Destes, podem-se

destacar:;
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a) Carater geométrico

- Diametro de prato de destilagdo

- Altura do vertedor

- Didmetro das perfuragdes

- Espacamento entre os pratos

- Area de borbulhamento dos pratos

- Disposi¢do dos borbulhadores (furos, valvulas, campénulas)
- Espacamento entre os furos

- Vazdo do liquido

- Vazao do vapor

b) Carater Fisico

- Razdo de refluxo

- Proporcdo dos componentes

- Volatilidade relativa dos componentes

- Densidade do liquido e do vapor

- Velocidade de escoamento do liquido e do vapor
- Difusividade do liquido e do vapor

- Tensao superficial

- Viscosidade do liquido e do vapor

- Temperatura

- Pressao

O elevado namero de vartavets envolvidas e a sua complexa interagdo difrcuttam o
estudo da efici€ncra na destilagdo. Geralmente, os resultados provenientes de um dado

estudo aplicam-se para as condigbes especificas estudadas e nio podem ser estendidas de
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modo imediato € simples a outros casos.

Devido a complexidade do problema, ndo ¢ ainda disponivel um método
generalizado para a previsdo ou o calculo da eficiéncia com resultados satisfatérios e
confidveis, principalmente quando se trata de sistemas muiticomponentes.

2.1.3 - CONCEITOS DE EFICIENCIA

2.1.3.1 - LEWIS

Lewis (1922) definiu a eficiéncia global das colunas de destilagdo como a relagéo
entre o numero de pratos tedricos € o numero de pratos reais necessarios para efetuar
uma dada separacéo (Standart, 1965):

B N? de Pratos Tedricos
"= 'N° de Pratos Reais

2-1)

Para misturas multicomponentes deve ser considerada a uniformidade da eficiéncia

para todos os componentes para que a eficiéncia de Lewis se ajuste.

2.1.3.2 - MURPHREE

2.1.3.2.1 - Eficiéncia de Murphree no Prato

A definicio 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 no prato. A eficiéncia pode ser definida para

ambas as fases, sendo que para a fase gasosa ela pode ser escrita como:
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/I . 2-2
! Yii = Yia (2-2)
¢ para a fase liquida como sendo:
X. .. X..
L _ 1-1,] 1,3
i ; < . - x (2-3)

onde 1 estagio
] componente
x  fragdio molar no seio da fase liquida

fra¢do molar de liquido que estd em equilibrio com y
fragdo molar no seio da fase vapor

fracdo molar de vapor que esta em equilibrio com x

e B T .

eficiéncia

Na pratica, as eficiéncias para a fase vapor e para a fase liqmda conduzem

geralmente a valores numéricos diferentes para o mesmo prato real.
A literatura dedica extensiva aplicagdo a eficiéncia definida para a fase vapor. Do
ponto de vista computacional, a eficiéncia na fase vapor é mais recomendada, se 0s

calculos forem feitos do fundo ao topo da coluna, e a eficiéncia da fase liquida passa a

ser mais conveniente s¢ os calculos forem feitos no sentido contrario (Standart, 1965).

2.1.3.2.2 - Eficiéncia de Murphree no Ponto

A eficiéncia de Murphree no ponto usa a concentragdo do componente na fase
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vapor em equilibrio com o liquido no ponto considerado (na eficiéncia do prato, trata-se
do liquido que deixa o prato). Esta definicdo (West et al., 1952) é uma relacio mais
basica e apresenta maior fidelidade nos estudos da previsio e correlagdo da eficiéncia.
Young e Weber (1972) consideraram esta a forma mais atil nos estudos e correlagio da

eficiéncia, quando comparada com a eficiéncia dos pratos.
2.1.3.3 - OUTROS CONCEITOS DE EFICIENCIA

As eficiéncias de Colbum (1936), de Nord (1946), de Hausen (1953), de Standart
(1965) e de Holland (1980), entre outras, sdo conhecidas como eficiéncias de Murphree
modificadas, isto porque, todas sdo definidas como uma relagdo entre fragdes molares,

como a eficiéncia de Murphree propriamente dita.

Nio pertencente a esta classe, existe a eficiéncia de vaporizacdo defimida por
Holland e McMahon (1970). A eficiéncia de vaporizagdo ndo se enquadra na do tipo
“Murphree”, potis ndo ¢ dada por uma relagdo entre diferengas de fragSes molares. A

eficiéncia de vaporizagdo ¢ representada por:

Yi;

T = o
Keq; X

(2-4)

onde Keq; j € a constante de equilibrio do componente j no prato 1.

Medina et al. (1978) utilizaram o conceito de eficiéncia de vaporizagdo na

destilagfo binaria e, posteriormente, estenderam o conceito para multicomponentes.

O conceito de eficiéncia de vaporizagdo foi considerado falho na descrigdo do
comportamento das fases num prato de destilagdo, devido as limitagdes matematicas.

Medina et al. {1978), observaram nos seus estudos, que a eficiéncia de vaporizagdo ndo



CAPITULO 2 - REVISAO DA LITERATURA 9

zera, sempre tende a um valor finito e positivo, mesmo em situagdes onde ndo ocorre

separagao.

Em estudos comparativos dos conceitos de eficiéncia de Murphree e de
vaporiza¢do, Medina et al. (1978) sugeriram o modelo de Murphree, como o mais

adequado para aplicagdo nos processos de separagio.

2.1.4 - METODOS EMPIRICOS PARA A PREDICAO DA EFICIENCIA

Ha um grande niimero de correlagbes publicadas para o calculo da eficiéncia. A
maioria delas € de aplicagdo restrita, pois ndo consideram todas as varidveis importantes.
Outras, tém um bom fundamento tedrico, mas sdo complexas demais porque dependem
de variaveis dificilmente correlacionaveis, tais como o didmetro médio das bolhas de

vapor € a perda de carga através da espuma.

A primeira correlagdo para o calculo da eficiéncia foi proposta por Drickamer ¢

Bradford (1943). Em 1946, O’Connell estendeu a faixa de operagdo dessa correlagéo.

A correlagdo apresentada por O Connell foi melhorada por Chu (1951) que incluiu
outros fatores na correlagdo empirica, tais como a relagdo entre as vazdes de liquido e de
vapor dentro da coluna e relagdes geométricas do borbulhador e do prato. Gomes ¢
Maciel (1995), utilizando a correlagdo de O’Connell, desenvolveram uma metodologia

para o calculo da eficiéncia dos estagios na inddastria.

A tendéncia no desenvolvimento destas correlagdes era a de levar em conta o maior
numero possivel de vaniaveis. Em 1960, um estudo publicado no AIChE, langou as bases
de um entendimento mais profundo do problema (King, 1980). Foi o estudo mais

detalhado dos efeirtos das propriedades fisicas, geométricas e operacionais sobre a
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eficiéncia de pratos perfurados, valvulados e de campénula. Partindo da teoria de duas
resisténcias em série no transporte de massa ¢ com muitas determinacdes experimentais,
chegou-se as correlagdes empiricas para o nimero de unidades de transferéncia em

ambas as fases ¢ com base nesses valores se obteve a eficiéncia do prato no ponto.

O método propde, ainda, um modelo empirico para se obter a eficiéncia do praio a
partir da integracdo dos valores da eficiéncia do ponto sobre todo o prato. O erro na

predi¢do da eficiéncia foi estimado em + 20% .

Métodos para calcular a eficiéncia em sistemas multicomponentes (Toor e
Burchard, 1960; Toor, 1964; Krishna et al, 1977, Medina et al. 1979) foram
desenvolvidos, mas foram testados apenas para uma quantidade limitada de dados e,
ainda nio foram combinados a um método para simular processos de separacfo

multiestagios (King, 1980).

Medina et al., 1978, fez um estudo detalhado dos conceitos ¢ métodos empiricos

para a predigdo da eficiéncia.

2.1.5 - CONCLUSAO

Existem diversas definigdes diferentes de eficiéncia mas ndo existe um consenso
qual a melhor definigdo sendo que os conceitos das eficiéncias desenvolvidas por Lewis

¢ Murphree sio os mais utilizados.

Muitos métodos para a determinagdo  da eficiéncia foram desenvolvidos,
principalmente para sistemas binarios e uma extensdo desses métodos para sistemas
muiticomponentes por introduzir complicacdes ainda maiores, foram pouco testados e,

portanto, seus resultados ainda nfo sao inteiramente confidveis.
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Apesar de vanas correlagdes posteriores 3 proposta na AIChE (1960) terem sido
desenvolvidas, nenhuma leva, de modo geral, a resultados melhores e, por isto, esta

continua sendo amplamente utilizada.
Diante do que foi mostrado, fica evidente a dificuldade de se trabalhar com o

conceito de eficiéncia na modelagem de estiagios de equilibrio e ha, portanto, a

necessidade de uma nova modelagem que elimine completamente esse conceito.

2.2 - MODELOS DE ESTAGIOS DE NAO EQUILiBRIO

2.2.1- INTRODUCAO

A motivagdo para o desenvolvimento da modelagem de estagios de ndo equlibrio
foi, como ja mencionada, a necessidade de descrever um processo de separagdo com a
eliminagdo completa do conceito de eficiéncia.

Vérios modelos de estagios de ndo equilibrio foram desenvolvidos para aplicagdo
em diversos processos de separagio tanto no estado estacionario como no dinamico.

2.2.2 - PROCESSOS DE SEPARACAO ESTUDADOS

Os modelos de estagios de ndo equilibrio foram aplicados a diversos processos de
separacdo como a destilagdo convencional, absorgdo, destilagdo extrativa e extragfo

liquido-liquido.

2.2.2.1 - DESTILACAO CONVENCIONAL
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Varios trabalhos foram publicados descrevendo a modelagem de estagios de ndo
equilibrio e mostrando sua aplicagdo em uma operagdo de destilacdo convencional:
Kayihan et al. (1975), Kayihan et al. (1977), Waggoner ¢ Loud (1977), Dribika e Sandall
(1979), Billingsley e Chirachavalla (1981), Krishnamurthy ¢ Taylor (1985a,b,c,d), Taylor
et al. (1987), Sivasubramanian et al. (1987), Powers et al. (1988), Biardi e Grottoli
(1989), Hung e Taylor (1990), Sivasubramanian e Boston (1990), Kooiyjman e¢ Taylor
(1995), Pescarini et al. (1996), entre outros.

Kaythan et al. (1975 e 1977) realizaram trabalhos ligados a determinagdo dos
fluxos de transferéncia de massa e energia necessarios na modelagem de estagios de ndo

equilibrio.

Dribika ¢ Sandall em 1979, descreveram uma modelagem de estiagios de ndo
equilibrio para simulac¢des em estado estacionario ¢ em 1981, Billingsley ¢ Chirachavalla

descreveram uma modelagem de ndo equilibrio para simulagdes dindmicas.

Krishnamurthy e Taylor (1985a) descreveram o modelo de estagios de ndo
equilibrio aplicado a uma coluna de destilagdo multicomponente sem reagdo quimica e
em estado estacionario, compararam os resultados de simulacdes utilizando a modelagem
de estagios de ndo equilibrio com resultados experimentais (1985b) e, posteriormente
compararam a performance do modelo de estagios de ndo equilibrio com o modelo de

estagios de equilibrio (1985¢).

Powers et al. (1988) deram énfase ao lado computacional da simulacdo utilizando a

modelagem de estagios de ndo equilibrio no estado estacionario.

Biardi ¢ Grottoli (1989) descreveram o modelo ¢ algontmo para estdgios de néo

equilibrio.
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Sivasubramaman ¢ Boston (1990) estenderam o modelo de Krishnamurthy e Taylor
(1985a) para incluir sistemas com reagdes quimicas com énfase particular em unidades
de tratamento de gases acidos aplicado para equipamentos de contato, de empacotamento

ou de pratos e ainda para colunas simples ou interligadas.

Hung ¢ Taylor (1990) também estenderam o modelo de Krishnamurthy ¢ Taylor
(1985a) para aplicacdo em colunas de destilagio de pratos ou de empacotamento,
operagdes em estado estacionario ou dindmico, colunas simples ou interligadas e levando

em considerando o tipo de regime ¢ a hidraulica na coluna (queda de pressio).

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

equilibrio para simulagdes dindmicas de colunas de destilagio de pratos.

2.2.2.1.1 - Sistemas Estudados

Diversos sistemas foram estudados desde sistemas ideais formados por misturas de

hidrocarbonetos, como sistemas levemente ndo ideais até sistemas altamente nio ideais.

Dribika e Sandall (1979) estudaram o sistema benzeno-tolueno-etilbenzeno.

Krishnamurthy e Taylor (1985b) estudaram os seguintes sistemas bindrios: benzeno-
tolueno, etanol-agua, acetona-cloroféormio e os seguintes sistemas ternarios: benzeno-
tolueno-etilbenzeno, acetona-metanol-etanol, acetona-metanol-agua, metanol-

isopropanol-agua, benzeno-tolueno-metaxileno.

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

pentano,
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Taylor et al. (1987) apresentaram as seguintes simulagdes: destilagio de uma
mistura ndo 1deal (metanol-isopropanol-agua) em colunas de empacotamento ¢ destilagio

de mistura de hidrocarbonetos em escala comercial em colunas de pratos.

Em Powers et al. (1988) os seguintes sistemas foram estudados: acetona-metanol-

dgua, etanol-tercbutanol-agua, 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.

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

estudaram o sistema benzeno-tolueno-ortoxileno.

2.2.2.2 - ABSORCAQ

Krishnamurthy e Taylor (1985a) descreveram o modelo de estagios de nfo
equilibrio para operagdes de absor¢do em estado estacionario. Em 1986, simularam a
absor¢do da amoénia em Agua, absorgdo de gases acidos utilizando metanol resfriado
como solvente e um processo em que um 6leo de hidrocarboneto pesado ¢ utilizado para

absorver uma mistura de hidrocarbonetos leves.

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

metanol em uma coluna de empacotamento.

Grottoli et al. (1991) também descreveram uma modelagem de estagios de néo

equilibrio aplicada a absorcdio no estado estacionario e aplicaram na simula¢do de 2
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casos: a recuperacdo de 96% do benzeno contido em uma corrente gasosa utilizando um
oleo de hidrocarbonetos e a absor¢do das fragdes mais pesadas de uma mistura gasosa de

hidrocarbonetos utilizando uma corrente liquida de um éleo de hidrocarbonetos.

Kooiyman e Taylor (1995) descreveram a simulagio dindmica de uma operagdo de

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

2.2.2.3 - DESTILACAO EXTRATIVA

Waggoner e Burkhart (1978), Ricker e Grens (1974) ¢ Knshnamurthy e Taylor
(1985a) descreveram o modelo de estagios de ndo equilibrio aplicado a destilagio

extrativa em estado estacionario.

Taylor et al. (1987) apresentaram as seguintes simulagdes: separa¢do do azedtropo
acetona-metanol por destilagdo extrativa com agua; separagdo de hidrocarbonetos com

pontos de ebuli¢do proximos por destilagdo extrativa com furfural.

Kooijman e Taylor (1995) descreveram o modelo de estagios de ndo equilibrio na
simula¢do de uma destilagdo extrativa dindmica e o sistema estudado foi a separagdo do

n-heptano e tolueno utilizando fenol.

Barros (1996) esta estudando a separagdo do sistema etanol-agua utilizando etileno

glicol como solvente.

2.2.2.4 - EXTRACAO LIQUIDO-LIQUIDO

Pollack e Johnson (1970), Dun e Inghan (1972), Jones ¢ Wilkinson (1973) e
Waggoner ¢ Burkhart (1978), descreveram o modelo de estagios de ndo equilibrio

aplicado a extracgfo liquido-liquido em estado estacionério e aplicaram para o sistema
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dgua-acido acético-metil isobutil cetona.

2.2.3 - CONCLUSAO

O modelo de estaglos de ndo equilibrio descrito por Krishnamurthy e Taylor

(1985a) foi tomado como base, nesse trabalho, para o desenvolvimento do algoritmo.

- Varios estudos vém sendo feitos utilizando a modelagem de estigios de nédo
equilibrio ¢ os resultados obtidos vém demonstrando o grande potencial dessa

modelagem na simulagio ¢ “design” de processos de separagdo.



CAPITULO 3

MODELAGEM DE ESTAGIOS DE NAO EQUILIBRIO

3.1 - INTRODUCAO

A caracteristica basica da modelagem de estdgios de ndo equilibrio € a
consideracdio da ndo existéncia de equilibrio entre as fases liquda e vapor que deixam

cada estagio.

O equilibrio termodindmico ¢ assumido apenas na interface liquido-vapor que
separa as duas fases em contato. Nas equagdes que descrevem o processo estdo incluidas
as equagdes para determinacdo dos fluxos de transferéncia de massa e energia entre as

fases.

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

multicomponentes.

Como os processos de transferéncia na mterface sdo considerados explicitamente,

as incertezas resultantes do uso das eficiéncias como na abordagem de equilibrio, sdo

17



CAPITULO 3 - MODELAGEM DE ESTAGIOS DE NAQ EQUILIBRIO 18

eliminadas.

O objetivo desse capitulo € descrever o modelo de estagios de nfo equilibrio de um
processo de separagdo contracorrente multicomponente em estado estacionario € um

meétodo para resolver o sistema de equagoes resultantes.

3.2 - EQUACIONAMENTO

FVVU FLL&-H:}
HY t gV HL
A B,
VAPOR ' | LIQUIDO
QY o e
» N
—_— > &, i
FSTR/ FSTR}
HEY HE"
t SL 1
EY, E'
HY, ¥ Hf
FVViy; FLL;,

Figura 3-1 - Representagdo Esquematica do Modele de Estagios de Nao Equilibrio

onde 1 estagio

componente

[ S

F fluxo molar total (moles/s)
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fracdo de vapor na alimentagio

fluxo do componente na fase liquida (moles/s)

fluxo do componente na alimentagio (moles/s)

fluxo do componente na fase vapor (moles/s)

entalpia total (J/s)

entalpia total da alimentacio (J/s)

fluxo total de transferéncia de massa entre as fases (moles/s)
calor removido (J/s)

fluxo total na saida lateral (moles/s)

fluxo total de transferéncia de energia entre as fases (J/s)
fase liquida

fase vapor

Considerando-se um estagio 1 de uma coluna de destilacdo contracorrente

multicomponente, verifica-se a existéncia de duas fases que ndo estdo em equilibrio

havendo, portanto, transferéncias de massa e energia através da interface comum

(representada na figura 3-1 pela linha pontilhada).

O estagio esta em equilibrio mecanico, ou seja, pressio constante (P;" = P;" = P}').

S3o dadas as saidas e alimentacdes laterais de vapor e liqudo e adigdc ou remogdo de

energia em cada estagio.

Considerando-se estado estacionario, as equagdes que descrevem o fendmeno sdo:

BALANCO DE MASSA POR COMPONENTE NA FASE LIQUIDA:

L

S
BM" wFLLij.(i + "F_L) - FLL,_,, - FSTR, (1-FKV,) - N}, = 0 (3-1)

i
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FSTR,

FSTR}, + FSTR!,
FSTR;; = FSTR;;. (1-FKV)

J

FSTR;, = FSTR,; . FKV,

BAILLANCO DE MASSA POR COMPONENTE NA FASE VAPOR:

¥

5
BIVIXJ. = EVVLJ..(I + *I;“;]“ FVV, ;- FK\G-FSTRM“LN:; =0

1

BALANCO DE ENERGIA NA FASE VAPOR:

’ E

1

sv
BE = (1 + —%r)- HY -HE'-H,+Q" +&" =0

BALANCO DE ENERGIA NA FASE LIQUIDA:

Sk
BE} =(1 + l;h]«Hf—I-IEL-HiIJrQ?- g =0

P

(3-2)

(3-3)

(3-4)

(3-3)

(3-6)

(3-7)

Convencionou-se que as transferéncias de massa e energia que se ddo da fase vapor

para a fase liquida sdo positivas.
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EQUACOES NA INTERFACE:

A interface € considerada uniforme, ndo ha resisténcia ao transporte de massa €
energia, ou seja, ndo existe actimulo de massa e energia; ha o equilibrio termodinamico

(teoria das duas resisténcias).
BALANCOS DE MASSA POR COMPONENTE NA INTERFACE:

Do Balang¢o de Massa Global para as duas fases:

s | . )
BM;; 3(1 +§”\;‘]'FV‘Q”‘“[3 +—5)ij - FVV_,; - FLL;, ; - FSTR;;= 0 (3-8)

BM;; = BM}, + BM (3-9)

N -NY =0 (3-10)

N, =Nj =N} (3-11)

RF, =N, - N =0 onde j=1 ane-I (3-12)
RE; =N, -N;=0 onde j=1anc-1 (3-13)

Nij e N/, sdo os fluxos molares entre as fases liquida ¢ interface e vapor ¢ interface,

respectivamente, calculados separadamente.
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BALANGCO DE ENERGIA NA INTERFACE:
Do balan¢o de energia global tém-se:
S N VoL Ve b —
BE, = (M%?J-HI +[1+§J.Hi -HE -H, -H, +Q +QiL =0 (3-14)
HE, = HF + HE' (3-15)
BE =¢&"-&g"=0 (3-16)
RELAGAO DE EQUILIBRIO POR COMPONENTE:
RE;; = Keq;;. x;; - y;; = 0 (3-17)
onde Keqi;=Keq;(Xi, ¥i;» T » P)
SOMATORIOS:
SO = 2 vi;-1=0 (3-18)

(3-19)
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3.3 - VARIAVEIS E FUNCOES NA MODELAGEM DE ESTAGIOS
DE NAO EQUILIBRIO

No modelo de estagios de equilibrio o namero de equagdes e variaveis sdo (2nc+1)

por estagio.

As ﬁmc;c“)es sdo : ( BML;...BM;JIC - RE;_]...R.E@C . BEi )

Asvanaveis sdo : (FLL;;..FLLijn , Ti , FVVi .. FVVip)

No modelo de estagios de ndo equilibrio 0o numero de equacbes e varidveis sdo
5nc+3 por estagio.

As fun¢bes sdo:
( BM;".BMin." , BM;;"..BMi.." , BE" , RE{;..REi, , RFi;"..RFise1’ , SO,
RF; ;" RFi...", SO, BE;", BE])

As vaniaveis sdo:
(FLLi .. FLLinc , T', FVVi FV Voo, Nit Nige, vihovne > 0ol TV, T
3.4 - RELACOES DE TRANSPORTE

3.4.1 - FLUXO DE TRANSFERENCIA DE MASSA

A determinacgio do fluxo de transferéncia de massa na interface ¢ discutida de

maneira geral, pois modelos para estimar as taxas de transferéncia de massa em cada

possivel regime de fluxo nio sdo disponiveis.
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A transferéncia de massa € um processo direcionado pelo potencial quimico,

portanto, o fluxo de transferéncia de massa na fase vapor dependera da diferenca de
. . . 1 e e 1
composigdo no seio da fase vapor (v, ;) e na interface (Y;;). O mesmo raciocinio ¢ valido

para a fase liquida.

Muitos outros fatores (temperatura, propriedades fisicas dos componentes,
geometria do sistema, hidrodinamica e os proprios fluxos de transferéncia de massa)
mfluenciam no calculo do fluxo de transferéncia de massa. Geralmente, os efettos dessas

vanavels sao incluidos no coeficiente de transferéncia de massa.

Para calcular o fluxo de transferéncia de massa (Nj;) ¢ necessaria a mtegragdo das
taxas pontuais (n;;). Para simplificar as integragdes, assume-se que a interface ¢ uniforme
¢ considera-se o coeficiente de transferéncia de massa constante no prato 1. As
composi¢des e temperatura no seio das fases sdo consideradas constantes no interior de
cada prato e iguais as composicoes e temperatura de saida do prato. A integral ¢ igual a

taxa pontual média multiplicada pela area interfacial.

NY = [nf.da, =n.a (3-20)

L} 1 Lit

L L . [
NS = [nf.da =n".a (3-21)

A transferéncia de massa em misturas multicomponentes na fase vapor ¢ descrita
pelas equagdes de Maxweli-Stefan baseadas no modelo do filme no estado estaciondrio
unidimensional. A transferéncia de massa multicomponente, na fase liquida ¢

representada por uma solucdo analitica aproximada das cquagdes generalizadas de

Maxwell-Stefan (Krishnamurthv e Taylor, 1985b):
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ne-l
Vo vy .
n; = EKLJX' (Vix - Yie) ¥ ¥ onde j=1anc-I (3-22)
ne-i
L . L .
o; = ;KL}',L—-(Xik - X ) + Xi,j‘niT onde j=1anc-1 (3-23)
ne
T
n; = Zn;,; (3-24)
=
v o_ v v i —
Portanto, n; = n; (Ki,j_.k . Yii» Vij» Dig » k=lanc)

nil:j = ni‘j@;kyxijgxtj,ntk,kzlan(:)

Substituindo-se as equagdes (3-22) e (3-23) nas equagbes (3-20) e (3-21),

respectivamente:

ij - gKfj,k'ai-(yLk - Yik) + Y;,j-NiT onde j=1 anc-1

nc-1
L o_ .
N = ;Kéjk'ai'(xik - X))t Xi,j-NE onde j=1anc-1
I
N = 2N,

=1

V. _ agV oV I A Y

Portanto, N, =N, K .a.y,;.v,;.5,.T,.N) k=lanc

Lo wl L 1 Ll L _
NL} - Ni,j (Ki’j’k.ai - X Xl,_] N ’1: 5 ’I: ,NLk, k"‘“‘“l aI'IC)

Lj 2

(3-25)

(3-26)

(3-27)



CAPITULO 3 - MODELAGEM DE ESTAGIOS DE NAO EQUILIBRIO 26

v i - R n R . .
K{is e Ki; i sdo os coeficientes de transferéncia de massa multicomponente € a; € a

area interfacial para transferéncia de massa e energia.

A transferéncia de massa em misturas multicomponentes € mais complicada do que
em sistemas binarios devido a ocorréncia de fendmenos como a difusio reversa (difusdo
de uma espécie contra seu proprio gradiente de concentracdo), ou difusdo osmotica

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

Como fo1 visto anteriormente, a transferéncia de massa multicomponente pode ser
descrita pelos coeficientes de transferéncia de massa muiticomponente e area interfacial,
onde o conhecimento do “design” da coluna, do tipo de prato e das propriedades fisicas

do sistema é fundamental para a determinacédo desses valores.

O coeficiente de transferéncia de massa e a drea interfacial podem ser calculados
separadamente através de correlagdes apropriadas, ou pode-se combinar a area mterfacial
diretamente com os coeficientes de transferéncia de massa e calor, isto porque existem
correlacbes que calculam o produto “coeficiente de transferéncia de massa ¢ area
interfacial”, também conhecido como coeficiente de capacidade ou coeficientes

volumeétrico.
3.4.1.1 - COEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE MASSA
MULTICOMPONENTE NA FASE VAPOR

A equagdo (3-25) para o calculo do fluxo de transferéncia de massa

multicomponente na fase vapor € escrita na forma matricial:

INYL = [KY}auly - v+ NIy (3-28)
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V1 . A . . .
i ase , 1 , com o (nc-1,
¢ a matniz dos fluxos massicos na fase vapor, no prato i, com dimensdo (nc-1

).

[K"]; ¢ a matriz dos coeficientes de transferéncia de massa multicomponente na fase

vapor, no prato 1, com dimensio (nc-1, nc-1).
[v]i e [y-y'}; sdo matrizes com dimensdes (nc-1, 1).
Existem diversas maneiras de se determinar [K"];.a;. Neste trabalho ¢ utilizado o

método de Krishna e Standart (1976) que leva em consideragdo os efeitos de interagdo

que estdo implicitos nos fluxos:

(K"} = [G®)" ai[G ] {exp[G™)i - [ 1]} (3-29)
[G”li/ai=[G]; onde my; = y; (3-30)
{GA];’ = [G]I onde m; = Nij (3~31)

[G*); e [G®]; sdo definidos a partir da matriz geral [G] formada pelos elementos:

m;; LY
G, = ——— + k#iej=1anc-l (3-32
T Y a ; Kby, a, jel )
G,,= -m ( 1 I ) k=iei=1 1 (3-33)
Lk TS = #1€1=1anc- -
j \kbY,a, kb .a J€]

Pelas equagdes (3-32) e (3-33) verifica-se que para se calcular os coeficientes de

transferéncia de massa muilticomponente € necessario o conhecimento dos coeficientes de
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transferéncia de massa multicomponente € necessario o conhecimento dos coeficientes de

transferéncia de massa binarios na fase vapor ¢ area interfacial.

3.4.1.1.1 - COEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE MASSA BINARIO
NA FASE VAPOR

Através do método da AIChE para ‘Numero de Unidades de Transferéncia’
(King,1980), pode-se calcular o produto do coeficiente de transferéncia de massa e area

interfacial como fungdo das propriedades fisicas e da geometria do sistema.

Para uma coluna de pratos:

-2 oF 6 ¢ F
& - (0776 + 0,04567.HW -02377.10"”.F" + 87,319.10 .LE)FV
LLK" ™1

107 e ) 6
Piﬂmv- DIFi?j[,k

F-V . PMmlst.V . p!'lsistv

Ef Y AREA (3-35)
R o Y
L; = o EM (3-36)

onde PM™Y ¢ calculado pela equagdio (5-11);

PMPY = Zl:yi.j-PMj (5-11)
=
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PMIL = kai,j-PMj (3-37)

HW ¢ a altura do vertedor, EM ¢ o espagamento médio para o fluxo do liquido e
AREA ¢ a area de borbulhamento. Para uma melhor visualizagio dessas variaveis, pode-

se verificar as figuras 3-2 ¢ 3-3, nesse capitulo.
3.4.1.2 - COEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE MASSA
MULTICOMPONENTE NA FASE LIQUIDA

A equacdo que descreve o fluxo de transferéncia de massa multicomponente na fase

liquda escrita na forma matricial:
[Nl = [K'ai [x - x]i + Ny [y (3-38)

[N"]; ¢ a matriz dos fluxos massicos na fase liquida, no prato i, com dimensio (nc-1,

1).

K"} é a matriz dos coeficientes de transferéncia de massa multicomponente na fase

liquida, no prato 1, com dimenséo (nc-1, nc-1).
[x]; e [x"-x]; sdo matrizes com dimensdes (nc-1, 1).
Para o calculo de [K"];.a; é utilizado o método de Krishna e Standart (1976):
[K'Tiai = [G” Ji i G [G™L (3-39)

[GP); = [GF: {exp[G"Ti} {exp[G"): - [ 1]} (3-40)
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[G*]: = [G°L [G™): (3-41)
[G®];i /a; = [G]; onde m;; = x;; (3-42)
[GA]i = [G]l onde m; = N;J (3-43)
Os elementos[G]; sdo dados por:
m,; - My,
G.. = —2 — + Z _ Lk ..
i.j, I 3 k#jej=1anc-1 3-44
Mo kb . — kb .a J €J (3-44)
_ 1 1 .
G = -my;. Kb a " Wb a kzjej=1anc-l (3-45)
LLE ™1 Lot
[G*]; ¢ a matriz dos fatores termodindmicos com elementos dados por:
G, - 2w 27y k=1anc-I 3-46
ik x, & Inx, j=lanc-lek=1anc- ( )

Onde a derivada do coeficiente de atividade ¢ determinada numericamente.

Da mesma maneira que na fase vapor, para o cdlculo dos coeficientes de

transferéncia de massa multicomponente € necessario o conhecimento dos coeficientes de

transferéncia de massa binarios na fase liquida e area interfacial.

3.4.1.2.1 - Coeficiente de Transferéncia de Massa Binario na Fase

Liquida
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Utilizando o método retirado da AIChE (King, 1980), para colunas de pratos:

0,5

kbl;,.a, = (4124.10°DIE}, ) "(021313.10""2.F + Q1S)tL.E"  (3-47)

O tempo de contato médio do liguido ¢ dado por:

Z
t- = 1,2002.HU, L—’F‘ (3-48)

O “hold up™ do liquido no prato € dado por:
HU; = 0,0254.(1,65 + 7,4803 . HW + 80,478 L - 0,5328. FiF) (3-49)

onde Z; € a distincia média percorrida pelo liquido, FiF ¢ calculado através da

equagéio (3-35) e Ly’ ¢ calculado através da equagdo (3-36).

3.4.2 - “DESIGN” DA COLUNA

Os valores da altura e comprimento do vertedor, distancia percorrida pelo liquido
no prato, espacamento médio para o fluxo do liqudo e area de borbulhamento sio

valores que podem ser medidos em uma coluna existente.

As figuras (3-2) e (3-3) servem para se ter uma melhor visualiza¢do do significado
de algumas das variaveis de “design” da coluna. A distdncia percorrida pelo liquido (Z;, )
é a propria distdncia entre os vertedores de entrada e saida. O espagamento maximo para
o fluxo do liquido € o didmetro do prato € o minimo € o comprimento do vertedor, logo, o

espagamento médio para o fluxo do liquido (EM) deve ser um valor entre d e LW.
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Liquido

] Vapor

/’""“w*"/\__/"\f'ﬁ/\_q\‘

altura do
vertedor (HW)

Figura 3-2 : Representagdo de um prato

didmetro do prato (d)

comprimento do vertedor (LW)

Figura 3-3 : Representag¢do de um prato

Nesse trabalho, no caso de uma simulagdo em que esses dados ndo sdo conhecidos,
esses valores foram fixados através das seguintes relagdes deduzidas a partir de detalhes
de construgdo de pratos verificados em varias referéncias (Smith, 1963, Gardner ¢
McLean, 1969; Gani € Ruiz, 1987, Yu e Luyben, 1987; Ranzi et al., 1987; Gorak, 1987,
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Kister e Haas, 1987; Kalbassi et al., 1987; Porter et al, 1987):

diametro do prato — d

altura do vertedor - HW =0,05.d (3-50)

distidncia média percorrida pelo liquido — 7, = 0,70.d (3-51)
espagamento médio para fluxe de liguido > EM =0,70.d (3-52)
area de borbulhamento —» AREA =0,75. n. d* /4 (3-53)

3.4.3 - FLUXO DE TRANSFERENCIA DE ENERGIA

Da mesma maneira que no célculo do fluxo molar, o fluxo de energia (g;) é igual a

integragdo das taxas pontuais (e;):
v 2 — \'
el = | e .da, = el.a, (3-55)

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

transporte de entalpia na interface.

Fase Vapor :

e =q;" + 2 n, ;. Hij (3-56)

A taxa condutiva (q;") ¢ dependente do gradiente de temperatura no fluido:

q =h (T -T) (3-57)
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Introduzindo-se as equagdes (3-56) e (3-57) na equagio(3-54):
r Y
e = he'a (T - T) + 2N, Hy (3-58)

Na fase vapor ¢ considera a corregdo de Ackerman para fluxos madssicos aitos
{Sherwood et al., 1975):

B 3 H
Eiv = hCiv.ai-(eﬂiv 1 (’I;V - f{f) T ZNLJ'Hi’j (3-59)
— 7=l
Z l 1; CpL]\

A consideracio da constante de Ackerman é importante, uma vez que a presenga de
transferéncia de massa pode aumentar ou diminuir o fluxo de calor condutivo,

dependendo da direcdo da transferéncia de massa.
Fase Liquida:
N et O
g+ 2un H (3-61)
=1
q- = her (T - T (3-62)
Na fase liquida, a corre¢do de Ackerman para fluxos massicos altos € ignorada
(Krishnamurthy e Taylor, 1985b) pois é um valor proximo de 1 e, geralmente, a

resisténcia a transferéncia de energia na fase liquida € muito menor que na fase vapor.

Introduzindo-se as equagdes (3-61) e (3-62) na equagdo(3-55):
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ne . —
= hcra (T - T+ ZNi,;‘-Hi-é
=1

Portanto, e =¢e-(he .a ,x,,T" Tf,NLk,km 1 anc)

1] 2

1

onde he,” e hel sdo os

e, =g (he'.a, v, T, T,N k= lanc)

(3-63)

coeficientes de transferéncia de calor na fase vapor ¢

liquida, respectivamente, ¢ podem ser estimados por uma correlagdo, analogia ou

expressdo tedrica.

3.4.3.1 - COEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE ENERGIA NA FASE

VAPOR

Para o calculo do coeficiente de transferéncia de calor na fase vapor € utilizada a

analogia de Chilton-Colburn (Welty et al., 1984) que relaciona a média dos coeficientes

de transferéncia de massa binarios com hc" (Bird et al., 1960).

he! = (kbY )™ oY (Ley)™

Introduzindo a area interfacial (a;) na equagio:

he¥ 2 = (kb .a,) " .Cpm (Le¥)™

LSV B Ct]{mSLV - PNLmiSLV
: mistV (~ymist V ( y o
lgs : pi _| k i

(3-64)

(3-65)

(3-66)
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Zk 13L i YLj YLk

'Mﬁ

medic =
(kbY,.a)" = ondek#j  (3-67)
Z yt,j'yi,k
=1 k=i
(DIF:;k )Mo - ;ég; e onde k # } (3-68)
: e me ] .
ZZ Yii-Yi

1 k=t

onde PM™*V ¢ calculado pela equacio (5-11).

3.4.3.2 - COEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE ENERGIA NA FASE
LIiQUIDA

Na fase liquida, o célculo de hCiL ¢ feito utilizando a analogia da penetragdo, de
grande aplicagdo para a fase liquida, em sistemas gas-liquido (Bird et al,, 1960 e
Sherwood et al., 1975).

het = (kbl, )™ .cpmet, |—F )
= (kb3 )™ -Cp; (Dle;k) (3-69)

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

. a-
,Cp;mSt’L . - 1
(DIFES

L _ L medio
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ct™t pMPet
a, = pmist.i,'cpmist.h (3-71)
Z ; kbi,,.a,. %X,
et &
(kbhya)™ = S (3-72)
X Xix

=lok=l

ZZ DIFiS,k‘ X Rix

(Dmh) =5 (3-73)

ne I
ZZ X j-Xix

=t k=1

onde PM™" ¢ calculado pela equagio (3-37):

PM™L = ZZX-M-.PMj (3-37)

=t

3.4.4 - DEFINICAO DAS MATRIZES DAS DERIVADAS DOS FLUXOS
DE TRANSFERENCIA DE MASSA E ENERGIA

3.4.4.1 - DEFINICAO DAS MATRIZES DAS DERIVADAS DOS FLUXOS
DE TRANSFERENCIA DE MASSA

As derivadas dos fluxos de transferéncia de massa nas fases liquida e vapor sdo
calculadas numericamente ¢ armazenadas nas matrizes DNL(i,jk) ¢ DNV(jk),

respectivamente, onde i € o estagio, j ¢ o componente ¢ k ¢ a variavel.
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FASE LIQUIDA:

Paraj=1ancek=1anc:

FASE VAPOR:

Paraj=1 a nc:

. é Ny
DNIA1, ), k) = 5 FlL.
1k
o N,

DNL(,),nc+1) = “‘g’""‘”,"’i:’i““

DNL(, i, k 1 o N,
+ne+l)= ——
o o zq;
DNL(1, 3,k + 2.nc+1) =

L

DNL(, j,k + 3.nc+1) o Ny
,1,k+ snct+l) =
Vo4 yik

DNLG, j,k+ 4.nc+1) = 5%
Lk
5 N,

DNL(;, j,5.n0+2) = ——

o N,

DNL{, 3,5.n¢c+3) = Wk

J N,

J N

(3-74)

(3-75)

(3-76)

(3-77)

(3-78)

(3-79)

(3-80)

(3-81)

(3-82)

(3-83)
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DNV, 3,k 1) 7 N:‘Z
(L, k+nc+l) = ———— 3-84
2 FVV, (3-84)
DNV(1, 3, k+ 2 1) ‘ NZ;
1L,J,k+ 2Znc+1) = ' 3-85
0’) Ni_k ( )
) o N;;
DNV(, j,k+ 3.nc+1) = ERY (3-86)
Yik
) o N;
DNV, 1, k+ 4nc+l) = 7 < (3-87)
1k
) o N
DNV(,1,9.nc+2) = > T'V (3-88)
J NY
DNV(i, j,5.nc+3)= 5 T; (3-89)

H

3.4.4.2 - DEFINICAO DAS MATRIZES DAS DERIVADAS DOS FLUXOS
DE TRANSFERENCIA DE ENERGIA

As derivadas dos fluxos de transferéncia de energia nas fases liquida e vapor sdo
calculadas numerncamente e armazenadas nas matrizes DEL(1 k) e DEV(Lk),

respectivamente, onde 1 € o estagio ¢ k € a vanavel.

FASE LIQUIDA:

Parak= 1 anc:

DELGI) = 25
10 = S (3-90)
) o gf‘

DEL{1,nc+1) = {3-91)

;T
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_ é &
DEL(;,k+nc+1) = 2 FVV, (3-92)
, é &
DEL(1,k+ 2.nc+1) = 7N, (3-93)
. &t
DEL(i,k+ 3nc+1) = —— (3-94)
Yik
DELG.k+ 4.nc+1) = 25
> . = 3.95
o Xik ( )
. A &
DEL(1,5.nc+2) = 5T (3-96)
. o &
DEL(1,5.nc+3)= 5T (3-97)
FASE VAPOR:
Parak=1 anc:
, ZANA
DEV(i,k) = m (3-98)
_ g
DEV(i,nc+1) = PR (3-99)
, d &’
DEV(q,k+nc+1) = ERaa A FVV., (3-100)
1,
é &’
DEV(i,k+ 2.nc+1) = » 3-101
J N, (3-101)
- v
DEV(i.k+ 3.nc+1) = ; “ (3-102)
Yik
ﬁ _V
DEV(ik+ 4nc+1) = = (3-103)

Z 9
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_ é &'
DEV(1,5.nc+2) = 5 (3-104)
J &’
(3-105)

DEV(i,5.nc+3)= FEx

3.5- METODO DE SOLUCAO DO SISTEMA DE EQUACOES

As equacoes MESH no estigio de equilibrio podem ser resolvidas por dois

métodos:

¢ Meétodo de convergéncia sequencial - onde as equagdes sdo resolvidas em sequéncia.

» Método de convergéncia simultinea - onde as equagdes sdo resolvidas

simultaneamente.

Os mesmos métodos para resolver as equagdes do modelo de equilibrio podem ser
utilizados para resolver as equagdes do modele de estagios de ndo equilibrio. Existem

2nct+1 equagSes no modelo de equilibrio e 5nc+3 no modelo de ndo equilibrio, mas o

método de solugdo € o mesmo.

Nesse trabalho, as equagdes sio resolvidas simultaneamente utilizando o método de

convergéncia de Newton-Raphson.

3.5.1 - METODO DE NEWTON RAPHSON

As fungoes (FD) chamadas fungdes discrepincia sdo as medidas quantitativas das

falhas nas varidveis independentes em satisfazer as condi¢des fisicas na coluna.
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FIXX) =Ir @1 WI =0 (3-106)
. |
[
X = .
L_NJ (3-107)

onde X; € o vetor de variaveis do prato i ¢ FD, € o vetor de fungdes discrepancia

do prato 1.

As equagOes sdo resolvidas por Newton-Raphson, utilizando convergéncia

simultinea de todas as variaveis independentes. Resolver estas equagdes significa

encontrar o conjunto de valores das variaveis independentes i, o qual torna o conjunto

das fung¢des discrepancia igual a zero:

FXX) =0 (3-108)

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

variaveis independentes € gerado a partir de uma estimativa prévia, da seguinte maneira;

FDg.(Xra)

-XR :§R—l - W (3__109)

/X

Quando X=gr - Xz , ¢ suficientemente pequeno, o valor correto de X ¢

encontrado. Os valores 1niciais das varidveis independentes X precisam ser fornecidos.
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4 FD
( X ) ¢ a matnz das derivadas parciais de todas as fungdes em relagéo a todas as

variaveis ¢ € dado por:

(3-110)

[éiﬁ}z \5)?1,1/ Lﬁxu,zj (3-111)

onde i e 11 s80 0s estagios que variam de 1 a nst.

O calculo da Matriz Jacobiana (matriz das derivadas) é facilitado pelo fato de que
as equagdes do prato i somente envolvem variaveis dos pratos i-1 | 1 ¢ 1+1, entfio as
derivadas parciais das fungdes no prato com relagdo as variaveis de todos os pratos que
ndo esses trés, sdo zero; como resultado, a matriz Jacobina torna-se um bloco tridiagonal
e assume uma forma mais ficil de ser resolvida, reduzindo drasticamente a quantidade de

armazenamento e o numero de calculos necessarios.
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g

i

B, ¢ 06 0 0 0 0 0 0
A, BB G ©0 0 0 0 0 0
0 A o o0 0 0
. 0o 0 0o 0
[@)_ 0 0 0o 0 (3112)
X 0 0 0 0 )
0o o0 0 Cqy O
0 0 0 0 0 Apg1 Buga Cusi
0 0 0 0 0 0 0 Ay By|
A = (5 i—Di) (3-113)
! ﬁ Xi—-l
B = (é’ ?ﬁ:]
T Tx (3-114)
Z FDy
G = [;;f;} (3-115)

A utilizagdo do método de Newton Raphson as vezes € instavel, especialmente se
os valores iniciais das vanaveis estio longe dos valores corretos. Como o método de
Newton Raphson ¢é baseado na linearizagdo das equacgdes, quanto mais perto da solugdo
for a estimativa inicial melhor sera o resultado. Estimativas inicias muito afastadas

podem levar o método a falhar na convergéncia.

3.6 - CONCLUSAO

A base da modelagem de estdgios de nfo equilibrio é que as equagdes de

conservagdo de massa e energia sic escritas para cada fase e sdo conectadas pelas
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equagtes de balangos de massa, energia e equilibrio termodindmico na interface.

Os processos simultdneos de transferéncia de massa e energia na interface sfo
modelados pelas equagdes de fluxos de transferéncia onde efeitos interfaciais sdo

ignorados.

Os fluxos de transferéncia de massa multicomponentes envolvendo as fases liquida
e vapor sdo descritos pelas equagdes de Maxwell-Stefan e resolvidos pelo método de
Krishna e Standart (1979).

O modelo de estagios de ndo equilibrio consiste de equagdes algébricas ndo lineares
onde as matrizes Jacobianas sdo esparsas como no modelo de estagios de equilibrio. O
método de Newton-Raphson que € muito versatil e robusto ¢ utilizado da mesma maneira

que no modelo de estagios de equilibrio.

Neste capitulo, fica evidente a importancia no calculo do produto coeficiente de
transferéncia de massa bindrio e area interfacial, uma vez que os coeficientes de
transferéncia de massa multicomponente e energia sdo fungdes do mesmo. A exatidio
dos perfis apresentados pelo modelo de estagios de nfo equilibrio estd diretamente ligada
a exatiddo da correlagdo utilizada para o calculo destes valores. Nesse trabalho, o
produto “coeficiente de transferéncia de massa binario e a area interfacial” ¢ calculado

diretamente por uma correlagdo retirada da AIChE (King, 1980).



CAPITULO 4

ALGORITMO DO MODELO DE ESTAGIOS DE NAO
EQUILIBRIO

4.1- INTRODUCAO

Nesse capitulo sera mostrado o algoritmo desenvolvido para a simulagdo de colunas
de destilagdo em estado estaciondrio, utilizando o modelo de estagios de ndo equilibrio
descrito anteriormente. O nome do programa desenvolvido, baseado no algoritmo

descrito nesse capitulo, € DISNON.

4.2 - ALGORITMO PARA A SIMULACAO DE UMA COLUNA DE
DESTILACAO

O algoritmo foi desenvolvido para a simulagdo de uma coluna de destilacdo em
estado estacionario utilizando a modelagem de estagios de ndo equilibrio descrita no

capitulo 3. Cada um dos itens do algoritmo € explicado detalhadamente neste capitulo.

46
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Algoritmo do programa DISNON para a simulagdo de uma coluna de destilagio
utilizando o modelo de estagios de ndo equilibrio

1- Ler os dados de entrada (valores necessarios para o
calculo das propriedades fisicas, de transporte ¢
termodindmicas, especificagées da coluna (mumero de
pratos, prato de alimentagdo, razio de refluxo, vazido de
destilado, vazio de alimentagio, produto de fundo, calores
fornecidos, tipo de condensador, pressio da coluna,
didmetro do prato, altura do vertedor, etc) e sistema a ser
separado (componentes)).

2- Estimar os perfis de composi¢do e temperatura iniciais.

3- Determinar os valores de entalpia das fases liquida e
vapor, constante de equilibrio e fluxos de transferéncia de
massa ¢ energia nas fases vapor e liquida. Calcular as
derivadas desses valores, com relagdo as varidveis
independentes.

4- Estabelecer as fungdes discrepancia (definigdo das
matrizes D), determinar os elementos da matriz Jacobiana
(definigdo das matrizes A, B, C ) e resolver o sistema de
bloco tridiagonal.

5- Determinar as corregdes das varidveis independentes
(método de Newton-Raphson).

6- Verificar a tolerdncia. Se a tolerdncia for atingida ir
para o item 7 caso contrario retornar ao item 3.

7- Saida dos Resultados.

4.2.1 - ENTRADA DE DADOS

Os dados necessarios para o calculo das propriedades fisicas e termodindmicas

dependem das equagdes, modelos ou correlagdes utilizadas. As propriedades fisicas e
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termodinamicas calculadas no modelo de estiagios de ndo equilibrio e os dados

necessarios para tais calculos constam no capitulo 5 deste trabalho.

Apesar do nimero de equagdes na modelagem de ndo equilibrio ser maior (5nc+3)
que na do equilibrio (2nc+1), o nimero de graus de liberdade é o mesmo e, portanto,
todos os dados fornecidos normalmente numa simulacdo de estagios de equilibrio
(nimero de estagios, localiza¢do do estagio de alimentagdo, vazdo de alimentagdo,
composi¢do e temperatura da alimentagdo, razdo de refluxo, vazdo de destilado ou
produto de fundo, entre outras) devem ser especificadas para uma simulagdo de estagios

de ndo equilibrio equivalente.

Em adi¢&0, um numero de pardmetros do equipamento devem ser especificados
(didmetro da coluna, altura do vertedor, darea de borbulhamento, etc), para calcular os
coeficientes de transferéncia de massa ¢ energia. Maiores detalhes sobre os dados de

“design” da coluna que devem ser especificados, constam no capitulo 3, item 3.4.2.

Numa simulag¢do utilizando a modelagem de estagios de ndo equilibrio, € importante
assegurar que a vazao especificada ¢ as caracteristicas do prato sejam consistentes com a
opera¢io da coluna, isto porque em colunas reais ha a influéncia da vazdo nos
coeficientes de transferéncia de massa e energia ¢ na hidraulica do prato. A especificagdo
de uma vazdo inapropriada para as caracteristicas hidraulicas da coluna, pode significar

que a coluna 1ra alagar (Smith, 1963).

4.2.2 - ESTIMATIVA INICIAL DOS PERFIS DE COMPOSICAO E
TEMPERATURA

Os perfis de composi¢do e temperatura obtidos simulando o sistema com a

modelagem de estagios de equilibrio, sdo utilizados como estimativa inicial para a
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simulagdo com o modelo de estagios de ndo equilibrio (Fredenslund et al., 1977).

As composigdes iniciais nos seios das fases liquida e vapor (FLL;;, FVV;;) para a
modelagem de estagios de ndo equilibrio sdo igualadas as composi¢des obtidas com a

modelagem de estagios de equilibrio.

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

Keq;; > 1 entdo a transferéncia ¢ da fase liquida para a fase vapor e N;; € negativo.

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

1gualadas as temperaturas do equilibrio acrescidas de 1 K.

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

constantes de estagio para estagio.

4.2.3 - CALCULO DAS PROPRIEDADES TERMODINAMICAS E FLUXOS
DE TRANSFERENCIA DE MASSA E ENERGIA

Os calculos das propriedades termodindmicas sdo descritos no capitulo 5 ¢ os

calculos dos fluxos de transferéncia de massa e energia sdo explicados no capitulo 3.
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4.2.4 - FORMULACAO E RESOLUCAO DO SISTEMA DE EQUACOES

Todos os elementos para a construgdo da matrizes D, B, A, C sdo mostrados nesse

capitulo, item 4.3 (Naphtali ¢ Sandholm, 1971).

As equagdes que descrevem o processo sdo resolvidas simultaneamente e o
algoritmo para a resolugdo da matriz tridiagonal é mostrado no item 4.4 desse capitulo.

4.2.5 - METODO DE CONVERGENCIA

O método de convergéncia utilizado nesse trabatho ¢ o método de Newton-
Raphson. Uma introdugio sobre o método ¢ apresentada no capitulo 3, item 3.5.1.

4.2.6 - VERIFICACAO DA CONVERGENCIA

Uma tolerancia dever ser fixada para as fungdes discrepancia, como por exemplo,

especificar que a soma dos quadrados das fungdes discrepancia seja menor que 107

4.3 - DEFINICAO DAS MATRIZES D, B, A, C

Para a resolugdo do sistema de equagdes € necessaria a definigdo das matrizes das
fungdes discrepancia (matriz D) e Jacobiano (matriz das derivadas de todas as equagdes
do prato i em relagdo as variaveis dos pratos i-1 (matriz A), i (matriz B) ¢ i+1 (matriz C).
Para a defini¢do das matrizes A, B, C, D no modelo de estagios de ndo equilibrio, €

fixada a seguinte ordem de equagdes e variaveis:
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Para os pratos 1 e nst:

Equagoes (j): Variaveis (k):
Balango de Massa - BM (1 anc) FLL (1 anc)
Relagdes de Equilibrio - RE (nc+1 a 2nc) TL (nc+1)
Balango de Energia - BE (2nc+1) FVV (nct+2 a 2nc+1)

Para os pratos 2 a nst-1:

Equacgdes (J):
Balango de Massa na Fase Liquida - BM* (1 anc)
Balango de Massa na Fase Vapor - BM" (nc+1 a 2nc)
Balanco de Energia na Fase Liquida - BE* (2nc+1)
Relagdes de Equilibrio na Interface - RE (2nc+2 a 3nc+1)
Balango de Massa na Interface Vapor - RF* (3nc+2 a 4nc)
Somatério de y na Interface - SOV (4nc+1)
Balanco de Massa na Interface Liquida - RF* (4nc+2 a 5nc)
Somatério de x na Interface - SO* (Snc+1)
Balango de Energia na Fase Vapor - BE" (5nc+2)
Balango de Energia na Fase Liquida - BE' (5nc+3)

Vanaveis {(k):
FLL (1 anc)
T (nc+1)
FVV (nct+2 a 2nct+l)
N (2n¢c+2 a 3nc+1)
v (3nc+2 a 4nc+1)
x' (4nc+2 a Snc+l)
TV (5nc+2)
T! (5nc+3)
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4.3.1 - DEFINICAO DA MATRIZ D

A matriz D € a matriz das fungdes discrepancia. Para os estagios 1 (refervedor

parcial) e nst (condensador parcial ou total), as fungdes dependem das especificagdes

dadas.

4.3.1.1 - PRATO 1

No refervedor parcial é considerado o equilibrio com eficiéncia de 100% . No prato

1 existem 2nc+1 equagdes e varidveis.
Definigdo das fungdes discrepancia para o prato 1 :

Paraj=1,nc: D(1,) =BM;;
D(1j+nc) = RE;;
D(1,2nc+1) = BE,

BM — Balango de Massa por Componente (J = 1 a nc)

1. v
1 1

BM,; :m‘l,j'[i + i] + FWLJ‘(I * “S‘q' FLL,;

RE — Relac¢des de Equilibrio por Componente (j = 1 a nc)

F'.FLL,, o
F FVWi;

1.3

RELJ- = Keth )

- FSTIR

Lj

(4-1)
4-2)
(@-3)

(4-4)

(4-5)
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BE — Balango de Energia
A funcdo BE depende das especificacdes dadas:

Para esp = 1 sdo especificados destilado e razio de refluxo.

Para esp = 2 s#o especificados calor no refervedor e calor no condensador.

Para esp = 3 sdo especificados calor no refervedor e produto de fundo.

Para esp = 4 sdo especificados calor no refervedor ¢ fragdo molar do componente
mais volatil no destilado

Para esp = 5 sdo especificados vazdo de destilado e fragdo molar do componente

mais volatil no destilado.

a)Paraesp = 1 ouesp = 5: BE;=BU-F (4-6)

onde BU € o produto de fundo calculado a partir de um balango de massa global na

coluna:
Entra = Sai (4-7)
ii FSTR,, = i (S¥+ St)+ DEST + BU (4-8)
i=1 j=l i=1
BU = ii FSTR,; - i (SY+ S})- DEST (4-9)
i=1

i=1 j=I
b) Para esp = 2 ou 3 ou 4:

L
BE, = ( }+_E{;_ H;‘%( i+%}-H1L~HE-H§ -QR =190 (4-10)

1
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4.3.1.2 - PRATO nst

Para o condensador, a matriz D tem dimensdes 2nc+1, 2nc+1 pois tem 2nc+l

equagdes e variavelis.

Definicdo das fungdes discrepancia para o prato nst :

Paraj=1 anc D(nst.}) = BMyuq, (4-11)
D(nst,j+nc) = REp; (4-12)
D(nst,2nc+1) = BE g (4-13)

BM — Balanco de Massa por Componente (j = 1 anc)

Sk Sy
BM,, wmm_b + %Lﬂ) n FVij.(l + Eng-] FVV,,,; - FSTR,,; = 0 (4-14)
nst nst

RE — Relagdes de Equilibrio por Componente (j = 1 a nc)

As equagdes RE sio definidas de acordo com o tipo de condensador utilizado.

a) Condensador Parcial

condensador s DEST

Figura 4-1 - Condensador Parcial
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Num condensador parcial (figura 4-1) existem duas correntes de saida, uma liquida
que retorna ao prato anterior (nst-1) e uma gasosa que sai da coluna. No condensador

parcial as fases liquida e vapor estio em equilibrio.

FIL  ..F)

— ast, nst
RE,; = Keuj——7— - FVWV, =0 (4-15)
nst

b) Condensador Total

As fun¢des que descrevem o fenémeno em um condensador total sdo diferentes das
fungdes de equilibrio para um condensador parcial, pois, ndo ha mais a existéncia de
duas fases. No condensador total somente uma corrente liquida deixa o prato nst (figura
4-2). No lugar das nc fun¢des de equlibrio, entram: nc-1 fungdes que expressam a
restrigio de que ambas as correntes que saem, destilado e refluxo tém a mesma
composigdo e uma fungdo de ponto de bolha em que a temperatura utilizada para calcular

Keq ¢ a temperatura do condensador.

condensador

Flow ¥ DEST

Figura 4-2 - Condensador Total

As funcdes que substituem as fungdes de equilibrio para o condensador total sdo:
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Ponto de Bolha:

Composi¢do constante:

FVV,;-Fu

REnst,j - H“Lnst,;‘ - Y
nst

onde j=2anc

BE —» Balango de Energia

As fun¢des BE dependem das especificagoes feitas:

a) Paraesp = 1: BE, = RFLX.DEST - F,

b) Para esp = 2:

S, S
BE... m(l +%-’§~]HI‘; +(} +—P%}H;-HFM-HL1+QJ =0

mt

¢) Para esp = 3: BE.« = Fnzt - DEST
- I nst, |
d) Para esp =4 ou 5: BE, = A FM1
nst

4.3.1.3 - PRATO i

(4-16)

(4-17)

(4-18)

(4-19)

(4-20)

(4-21)
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Defini¢do das fungdes discrepincia para os pratos i = 2 a nst-1:

Paraj=1 anc D(i,j) = BMj; (4-22)
D(ij+nc) = BM;, (4-23)
D(i,2n¢+1) = BE" (4-24)
D(i,j+(2nc+1)) = Re;; (4-25)
D(i,j+(3nc+1)) = RE;, paraj#nc (4-26)
D(i,4nc+1) = SOY (4-27)
D(ij+(4nc+1))= RE;  paraj=nc (4-28)
D(i,5nc+1) = SOF (4-29)
D(i,5nc+2) = BEY (4-30)
D(i,5nc+3) = BE! (4-31)

4.3.2 - DEFINICAO DA MATRIZ B

A matriz B ¢ a matriz das derivadas das equagdes no prato i em relagdo as vanaveis
no prato 1. A matriz B tem dimensdes j,k onde j ¢ o numero de equagdes do prato1e k €
o namero de variaveis do prato i.

4.3.2.1- PRATO 1

A matriz B para o prato 1, tem dimensdo 2nc+1,2nc+1, pois no prato 1 existem

2nc+1 equagdes e varidvels. As derivadas diferentes de zero séo :

DBM(G=1anc)



CAPITULO 4 - ALGORITMO DO MODELO DE ESTAGIOS DE NAO EQUILIBRIO 58

a) FLL (k = 1 anc):

: S- FLL, .S}
B(l,},k) = Sj’k_(l + FIL)_[ Lj !} (4-32)
!

(1)

b) FVV (k = nc+2 a 2nc+1):

. VY | FVV,..SY
B(1,3.k) = 6j_k—(nc+l)'(1 * FEV]“{ - 1] (4-33)

; (E)

2)RE (j = nc+1 a 2nc)

a) FLL (k=1 anc):

_ EY.FLL, . . ‘ Kegq, . . F' Keq, ..
B(1,j,k) = ”"l”_l';."f”l:“j‘“_[DKeCi(L_}'HC,k)— F,’f J+5j-mk-[—*—-};zﬁ— (4-34)
1

1 1

DKeq é a matriz das derivadas da constante de equilibrio definida no capitulo 5.

b) T (k = nc+1):

FY FLL,.
B(1,j,nc+1) = %(DKeq(l,jmc,ncH)) (4-35)

i

¢)FVV (k=nc+2 a 2Znc+1):

i O FLL (v .
B(1jK) = (K. DKeq(L, 16,0~ Kedy ) - Spiuy  (4-36)

i

3YBE (§ = 2nc+1)
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a)Paraesp=1ous:
a.1) FLL (k = la nc): B(1,2nc+1.k)=-1
b) Para esp =2 ou 3 ou 4

b.1)FLL (k=1 anc):

L
B(12nc+1,k) = [1+ %%).Dm(l,k) -

1

HE St

(k)

b.2) T (k=nct+1):

SL v
B(12nc+1,nc+1) = (H— ilf).DHL(},nc~+~i) + (1+ -Fs—lv-].DHV(anﬂ)
H 1

b.3) FVV (k =nc+2 a 2nc+1):
SV
B(1.2nc+1,k) = (H gif].DHV(l,k«(nc+l)) -

1

H/.S/

(F')

4-37)

(4-38)

(4-39)

(4-40)

DHL e DHV sdo as matrizes das derivadas das entalpias das fases liqmda e vapor,

respectivamente, € sdo definidas no capitulo 5.

4.3.2.2 - PRATO nst

A matriz B para o prato nst tem dimensdo 2nc+1,2nc+1, pois no prato nst existem

2Znc+1 equagdes € vanaveis. As derivadas diferentes de zero sdo :
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HDBM(G=1 anc)

a)FLL (k=1 anc):

B(nstj,k)=ajk.[z+ M)—{ il (4-41)

b) FVV (k=nc+2 a 2nc+1):

_ SV | FVV,,; Sk
B(nst, k) = Oy 1 T =5 |~ (4-42)

2)RE ( =nc+1 a 2nc)

a) Condensador Parcial

a.1) FLL (k=1 anc):

_ FY.FLL . _ Keq.. . .. F/ Keq_, ...
Blnst k) = = [DK@CI(HSQJ-HQK)— w;m] +5j-m-( e
nst fi1d ast
(4-43)
a.2)T (k=nc+1):
) FY FLL . )
B(nst, j,nc+1) = —= = = (DKeq(nst, j - nc,nc+1)) (4-44)
a.3) FVV (k = nct+2 a 2nc+1):
. H‘I“‘nstj—nc Y :
B(nst,j,k) = T”(Fm-DKﬂ(HSL}‘nC,k)“ Keqnst,j—m) - 63’-1};:,1:—{:104"1} (4-45)

nst
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b) Condensador Total

b.1) Equagdo do Ponto de Bolha (j = nc+1);

b.1.1) FLL (k=1 a nc):

x, | -FLL FLL Ki
Blnst,ne+1,k) = 3 | ™ DKeq(nst, ko k) + Keqpepy. —— 2 | - —— 1=k
k-1 Fus (FM) Fot
(4-46)
b.1.2)T(k =nc+1):
2 (—FLL 4
B(ost,nc+1,nc+1) = > (T-DKeq(nst,kk,ncH)) (4-47)
kk =] st
b.1.3) FVV (k =nc+2 a 2ne+1);
x (-FLL .
B(nst,nc+1,k) = > [W-DKeq(nst,kk,k)) (4-48)
k=1 Fm
b2) Equacio da Composigdo (j = nc+2 a 2nc):
b.2. D) FLL (k=1 anc):
) FVV .
Bostj,k) = 8y~ ——v (4-49)

FV

ast
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b.2.2) FVV (k = nc+2 a 2nc+1):

_ FL FVV.
B(nst, j.k) =

nst

3) BE (j = 2nc+1)

a) Para esp = 1:

;& = “Bj—m.b(ncﬂ)[‘%t”)
(Fx) Fo

a.1)FLL (k = 1 anc) B(nst,2nc+1.k)= -1

b) Para esp = 2:

b.1) FLL(k = 1 a nc):

L
B(nst2nc+1,k) = [l+ %%).D}H(nst,k) -

nst

b.2) T (k =nc+1):

S
B(nst,2nc+1,nc+1 ){i + ”“;F““i,n&} DHL(nst,nc+1) +(
nst
b.3) FVV (k =nc+2 a 2nc+1):
S

st

B(nst2nc+1k) = (l-i- F,—J.DHV(nst,k-(BCJrl)) -

¢) Para esp = 3:

¢.1)FVV (k =nc+2 a 2nc+1):

HY. -

2
(=)
SV
1+ ?’?m)DHV(ast,nc+ 1)
1st

HY S7,

(F2)

B(nst,2nc+1,k) =1

(4-50)

(4-51)

(4-52)

(4-53)

(4-54)

(4-55)
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d) Para esp =4 ou 5:

d.1) FVV (k =nc+2 a 2nc+l1):

1 FVV
B(nst,2nc+1,k) = ai,k{wt)'( v } - v &;Ll (4-56)
Fua/ (EY)

43.2.3 - PRATO i

Para os demais pratos (1 = 2 a nst-1), a matriz B tem dimensdes 5nc+3,5n¢+3. As

derivadas diferentes de zero sdo :

1)BM"(j=1anc)

a) FLL (k=1 a nc):

. i) | FLL,;.S;
B(Lj.k) = 83,1:' 1+ "I;"f - \2 (4-57)
U (E)
b) N (k = 2nc+2 a 3nc+1): B(L,3,K) = = 85 2neu) (4-58)
2) BMY (j = nc+1 a 2nc)
a) FVV (k=mnc+2 a 2ne+1):
s¥) | Fvv, . ..S’
B(.3.k) = Sj-m,ic-{mﬂ)'[l + va]_ : 2 (4-59)
L)
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b) N (k = 2nc+2 a 3DC+1): B(I,_},k) = Sj,k—{ 2nc+]) (4"60)
3)BE" (j = nc+1)
a) Todas as vanaveis (k=1 a Snc+3)..
B(i,2nc+1 k)= -DEL(i,k) (4-61)
b) FLL (k=1 anc):
QL HE.SE
B(i,2nc+1,k) = B(i2nc+1,k) + (H ;@}Dmi,k) . (—)—; (4-62)
i - E
¢) T (k = nc+1):
Sk
B(i,2nc+1,nc+1) = B{i,2nc+1,nc+1) + (1+ E’E].D}H(i,ncﬂ) (4-63)

1

4HRE (j = 2nc+2 a 3nc+1)

a) x (k = 4nc+2 a Snc+1):

B(,j.k) = DKeq(1, j-(2nc+1),k-(4nc +1)). Xi H{2me+l) T dj~—(2nc+l),k—(4m+1)' Kaii, —~{2n0+1)

b) T' (k = 5nc+3):
B(,j,5nc+3) = x

i3 2nc+1

}.Dkeq(i,ju 2nc+1),nc+1)

(4-64)

(4-65)
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¢)y' (k = 3nc+2 a 4nc+1):
B(i,j,k) = DKeq(i,j-(2nc+1),k -(30¢+1)).X;; ety = 9iiamert) st 0080 (4-66)

5)RFY (j = 3nc+2 a 4nc)

a) Para todas as variaveis (k = 1 a 5nc+3)

B(i,j,k) = -DNV(i,j-(3nc+1),k) (4-67)
b) N (k = 2nc+2 a 3nc+1):
B(1.5.k)=B(1.J.k) + 8j(3nc+1)k-2nc+1) (4-68)
6) SOV (j = 4nc+1)

a)y' (k = 3nc+2 a 4nc+1); B(i,4nc+1.k)= -1 (4-69)

7) RF* (j = 4nc+2 a 5nc)

a) Para todas as varidveis (k = 1 a 5nc+3):
B(1,j.k) = -DNL(1,j-(4nc+1),k) (4-70)

b) N (k = 2nc+2 a 3nc+1):
B(1,j,k)=B(1,).K) + &j-anc+1)x2ne+1) {4-71)

8) SO (j = Snc+1)
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a) X (k = 4nc+2 a Sno+1): B(i,5nc+1.k)=-1

9 BEY (j = 5nc+2)

a) Para todas as variaveis (k=1 a 5nc+3):

B(i,5nc+2,k)= DEV(i,k)

b) FVV (k=nc+2 a 2nc+1):

v

VoV
B(i,5nc +2,k) = B(1,5nc+2,k) + (14— “IS;"J-DHV(i,kw(erl)) ) H;' .S,

1

(E")

\'s

4

¢) TV (k = 5nc+2):

v
B(1,5nc+2,5nc+2) = B(1,5nc+2,5nc+2) + [1 + %;).DHV(;’, nc+1)

t

10)BE! (j = 5nc+3)

a) Para todas as variaveis (k = 1 a Snc+3):

B(i,5nc+3.k)= DEV(ik) - DEL(i,k)

4.3.3 - DEFINICAO DA MATRIZ A

(4-72)

(4-73)

(4-74)

(4-75)

(4-76)

A matriz A € a matriz das derivadas das equagdes do prato 1 em relagdo as vanaveis

do prato i-1. N&do existe matriz A para o prato 1, somente a partir do prato 2. A matriz A

tem dimensdo j.k onde j é o nimero de equacdes no prato i € k é o niimerc de varidveis

ne prato i-1.
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43.3.1- PRATO 2
O prato 2 tem 5nc+3 equagdes mas apenas 2nc+1 vandaveis no prato 1, portanto a
matriz A no prato 2 tem dimensio 5nc+3,2nc+1. Os elementos da matriz A diferentes de
Zero sao:
1) BMY (j = nc+1 a 2ne)
a) FVV (k =nc+2 a 2nc+1): A2, 1.k) = - O ke (4-77)
2) BEY (j = 5nc+2)

a) FVV (k = nct2 a 2nc+1): A(2,5n¢c+2 k)= -DHV(1 k-(nc+1)) (4-78)

b) T (k =mnc+1): A(2,5nc+2 nc+1)=-DHV(1,nct+1) (4-79)

4.3.3.2 - PRATO nst

Para o prato nst, a dimensio da matriz A é 2nc+1,5nc+3 pois o prato nst tem 2nc+1

equagdes ¢ o prato nst-1 tem 5Snc+3 variaveis. As derivadas diferentes de zero sio:
DHBM(g=1anc)
a) FVV(k = nc+2 a 2nc+1): A(mst, 1,K) = - 6, e (4-80)
2)BE (j = 2nc+1)

a)FVV (k=nc+2 a2nc+1):  A(nst,2nc+1.k)= -DHV(nst-1 k-(nc+1)) (4-81)
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b) TV (k = Snc+2): A(nst,2nc+1,5nc+2) = -DHV(nst-1,nc+1) (4-82)

4.3.3.3 - PRATOi

Para os demais pratos (i=3 a nst-1), a matriz A tem dimensdes S5nc+3,5nc+3 e as

derivadas diferentes de zero sdo:
1) BMY (j = nc+1 a 2nc)
a) FVV (k = nc+2 a 2nc+1): AQLJ,K) = - O ke (4-83)
2) BEY (j = 5nc+2)
a) FVV (k=nc+2 a 2nc+1): A(1,5nc+2.k) = -DHV(i-1 k-(nc+1)) (4-84)

b) T (k = 5nc+2): A(i,5nc+2,5nc+2)= -DHV(i-L,nc+1)  (4-85)

4.3.4 - DEFINICAO DA MATRIZ C

A matriz C € a matriz das derivadas das equac¢des do prato 1 em relagio as varidveis
do prato i+1, portanto para o prato nst ndo existe matriz C, somente do prato 1 ao prato
nst-1. A matriz C tem dimensdes j.k onde j € o niimero de equagdes no prato i e k € o

numero de variaveis no prato i+1.

4.3.4.1 - PRATO1
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Para o prato 1, a matriz C tem dimensdes 2nc+1,5nc+3 pois tem 2nc+1 equagdes no

prato 1 e Snc+3 variaveis no prato 2. As derivadas diferentes de zero sdo:

NBM(G=1anc)

a)FLL (k=1 anc): C(1,3.k) = - 6, (4-86)

2) BE (j = 2nc+1)

a) FLL (k = 1 a nc): C(1,2nc+1,k)= -DHL(2.k) (4-87)

b) TY (k = nc+1): C(1,2nc+1,nc+1) = -DHL(2,nc+1) (4-88)

4.3.4.2 - PRATO nst-1

Para o prato nst-1, a dimens3o da matriz C é 5nc+3,2nc+1 pois o prato nst-1 tem

5nc+3 equagdes € 2nc+1 vanaveis. As derivadas diferentes de zero sdo:

1)BM" (j = 1 anc)

a) FLL (k = ] a]:IC): C(nSt-l,j,k) = - 5j,k (4'89)

2) BE" (j = 2nc+1)

a)FLL (k=1 anc): C(nst-1,2nc+1,k)= -DHL(nst k) (4-90)

b) T (k = nec+l); C(nst-1,2nc+1,nc+1) = -DHL(nst,nc+1) (4-91)
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4.3.4.3 - PRATO i

Para os demais pratos (1 = 2 a nst-2), a matriz C tem dimensdes 5nc+3, Snc+3. As

derivadas diferentes de zero sdo :
1) BM® (j = 1 anc)
a) FLL (k=1 anc): CG,1.k)y = - 6, (4-92)
2) BE (j =2nc+1)
a) FLL (k=1 anc): C(1,2nc+1 k)= -DHL(+1,k) (4-93)

b) T (k = nc+1): C(i,2nc+1,0¢+1) = -DHL(i+1,nc+1) (4-94)

4.4 - METODO DE SOLUCAO DO SISTEMA TRIDIAGONAL

O sistema a ser resolvido pode ser representado segundo a equagéio abaixo:

1

B, ¢, 0 0 0 0 0 0 07[x7 [D,
A, B, G 0 0 o o0 o o0||x/| |D
0 A, o o o ol|x| |p
0 0 0 0
o 0 0 0 = (4-95)
0o o 0 0
o 0 0 C., 0
0 0 0 0 0 0 A, B, C.lix.,| D
0 0 o o o o o A, B,||X,| |D.]
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onde A, B, C, D, X s30 submatrizes com dimensdes compativeis.

No modelo de estagios de equilibrio, todas as matrizes que constituem a matriz do
Jacobiano (A, B, C) tém as mesmas dimensdes, mas, no modelo de estagios de ndo

equilibrio as dimensdes das matrizes diferem.

Considerando-se que existem 2nc+1 equagles e variaveis nos pratos 1 e nst
enquanto existem S5nc+3 nos demais pratos, as matrizes que compdem a matriz do

Jacobiano tém as dimensdes, conforme a figura 4-3,

2nc+1 Spct3 Snet3 Snct3d 2nctl
2nc+l B; C, 2nc+1
Snct3}] A, B, C, Snc+3
Snc+3
Snct3 Am_; Bm_l C.,g.} Snct3
Znc+i A By 120t
2nc+1 Snet3 Snc+3 2nctl

Figura 4-3 - Dimensdes da Matriz Jacobiana

O algoritmo descrito abaixo é utilizado para a solugdo do sistema tridiagonal
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(Cunha,1983).

No algoritmo, o custo computacional maior fica por conta da inversdo das matrizes

B (admitindo que as inversas existem).

Algoritmo para a solugio de sistema tridiagonal

Parai=1,2,... nst-1 faca

A = A B

Biti =B -Ain G

Diy =Dis1 - A Dy
—

Xust = Bast' Dhast
Para k = nst-1,nst-2,...1 faga

 Xi=B'(Di-Ci . Xin)

4.5 - CONCLUSAO

O algoritmo € formulado de maneira a descrever as equagdes e 0 método de resolvé-
las independentes dos métodos utilizados para calcular os fluxos de transferéncia de

massa ¢ energia € propriedades termodindmicas do sistema.

As equagdes sdo resolvidas simuitaneamente, utilizando o método de Newton-

Raphson que € muito versatil e robusto.

O algoritmo desenvolvido para simular uma coluna de destilacdo em estado
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gstaciondrio utilizando a modelagem de estagios de ndo equilibrio, ndo difere de maneira
geral de um algoritmo utilizado para a simula¢do de uma coluna de destilagdo com o

modelo de estagios de equilibrio.

O metodo de solugdo das equagdes utihzado no algoritmo de ndo equilibrio € o
mesmo utilizado nos algoritmos de equilibrio. As diferencgas basicas do algoritmo de néo
equilibrio, em relacdo a um algoritmo que utilize a modelagem de estagios de equilibrio

sao:

- A quantidade de informagses a respeito do sistema ¢ da coluna € muito maior no

modelo de estagios de ndo equilibrio.

- No modelo de estagios de ndo equilibrio, além das propriedades termodinamicas,
também os fluxos de transferéncia de massa e energia sio calculados separadamente das

equacdes que descrevem o processo.

- O nimero de equagdes que descrevem o processo € muito maior no modelo de

estagios de ndo equilibrio.

- No modelo de estagios de ndo equilibrio, deve-se tomar um cuidado maior ao se
trabalhar com as matrizes A, B, C ¢ D, pois apresentam diferentes dimensdes entre si €

entre 0s estagios.



CAPITULO 5

PROPRIEDADES FiSICAS, DE TRANSPORTE E
TERMODINAMICAS

5.1 - INTRODUCAO

Nesse capitulo sdo mostradas as equacdes, correlagbes ou métodos que foram
utilizados nesse trabalho, para os calculos das propriedades fisicas, de transporte e
termodinadmicas (densidade, viscosidade, coeficiente de difusdo, capacidade calorifica e
condutividade térmica para componentes puros ¢ misturas), nas fases liquida e vapor,
necessarias a determinagdo dos fluxos de transferéncia de massa ¢ energia no modelo de

estagios de ndo equilibrio.

Também sdo mostradas as equagdes e modelos utilizados para os calculos das

constantes de equilibrio e entalpias das fases liquida e vapor.

5.2 - DENSIDADE NA FASE VAPOR

5.2.1 - DENSIDADE DO COMPONENTE PURQO NA FASE VAPOR

74
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A densidade do vapor ¢ calculada através da equagdo dos gases ideais corrigida

pelo fator de compressibilidade para gases reais (Reid et al., 1988):

P.PM,

1

Z RT (5-1)

1,1 1

Vo
pl,j_

Onde: P; € a pressdo total no prato 1.
| T; € a temperatura no prato i.
PM,; € o peso molecular do componente j. _‘
Z;; € o fator de compressibilidade do componente j no prato 1.
cm’ .atm

R = 8206
7 mol.X -

5.2.1.1 - CALCULO DO FATOR DE COMPRESSIBILIDADE PARA O
COMPONENTE PURO

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

Z; = (5-2)

A equagdo do Virial escrita como uma série de poténcia em P; (pressdo total no
prato i) e truncada para conter até o 2° coeficiente do Virial é utilizada para o calculo do

fator de compressibilidade:

(3-3)
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O 22 coeficiente do Vinal é calculado através das propriedades criticas tabeladas
(Reid et al., 1988):

Bvirial . P{ e .
TR Bvirial;;, + o, Bvirial; (5-4)
3

Rearranjando a equagdo (5-4) para se obter Bvirial;; :

RTS
Bvirial,; = —5¢{ Bviriall, + @, Bvirial, (5-5)

]

. 0,422
Bvirial!, = 0,083 - 7 (5-6)
(15)
. 0,172
Bvirial;; = 0,139 - 2 (5-7)
(T3)
R_ K
L= (5-8)
J
P
R __ 1
Pi= pc (5-9)

5.2.2 - DENSIDADE DA MISTURA NA FASE VAPOR

Para uma mistura real, a equacg@o (5-1) ¢ utilizada substituindo Z;; por ZimiSt e PM;

por PM™V:
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mimy _ DPMIY

PM™Y = Z}:yiﬂ,j-PMj (5-11)
4

5.2.2.1 - CALCULO DO FATOR DE COMPRESSIBILIDADE PARA A
MISTURA

mist |
st

A equagdo (5-3) ¢ utilizada substituindo Bvirial;; por Bviria

. Bvirial™ . P
s =1+ ——
‘ RT

1

(5-12)

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

abaixo:

Bvirial ™ = zi; V.Y BBvinal,;, (5-13)
g
BBViIiale’k.PPfk - o
RTI-Ck = BB%.ru-;aIi,j,k + oo, BBvirial, ; (5-14)
I+
BBvirial. ., = LE ( BBvirial},, + o, BBviriaIij,k) (5-15)
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e 0422
BBvirialy;, = 0,083 --— 3 (3-16)
(18, )
o 0172
BBvirial ;, = 0,139 - —— (5-17)
(T2 )

C C C > ~ +1: .
Para calcular TT , PP, VV. ZZ e ooy sdo utilizadas as seguintes regras

(Reid et al., 1988):

M )
@ + o
GM)}Zk“ 7
5+ I
7z, = =

C
opC — ZZ;, RTT,

(5-18)

(5-19)

(5-20)

(5-21)

(5-22)

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

constante binaria K, pode ser considerada igual a zero. Valores de K, para uma
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variedade de sistemas binarios foram publicados (Tarakad e Danner, 1977).

Para binarios, onde ambos os componentes caem numa dessas categorias
(hidrocarbonetos, gases raros, gases permanentes, monoxidos de carbono), K, pode ser

estimado por:

(ve ve)”

J

8
(Vo) + (o))

Kiw = 1 - (5-23)
5.3 - DENSIDADE NA FASE LIiQUIDA

5.3.1 - DENSIDADE DO COMPONENTE PURO NA FASE LiQUIDA

A densidade do liquido puro é calculada através da correlagiio de Goyal et al. (Perry

e Chilton, 1973) que exige apenas o conhecimento das propriedades criticas:

ol = P;:'PM"'( 0 00T |
S Caa =

j

i

R

Na equagdo (5-24), para T;;< 0,8, os desvios médio e maximo séo da ordem de 2%

e 4% respectivamente.

5.3.2 - DENSIDADE DA MISTURA NA FASE LIQUIDA

Para o calculo da densidade da mistura é utilizada a seguinte equagdo (média
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ponderada):

p;misu‘ = j;lxg,j-pj} (5-25)

5.4 - VISCOSIDADE NA FASE VAPOR

5.4.1 - VISCOSIDADE DO COMPONENTE PURO NA FASE VAPOR

A formula de Bromley e Wilke (Perry e Chilton, 1973) para o célculo das
viscosidades dos gases e vapores puros em pressdes baixas € utilizada. O erro médio € de

3 % e o erro maximo € de aproximadamente 13 % .

A viscosidade do componente puro é funcdo apenas das propriedades criticas e da

temperatura ¢ € dada por:

. 333.10%.(PM,. TH*
My = Z
| (v

4

1,33 (5-26)
A fungdo (1,33 Tiﬁ) ¢ representada analiticamente pela equagdo de Scheibel (Perry
e Chilton, 1973):

0,261
0.91og(LOTEY)
(L9.T]

0,645
R133T%) = 1.058( ) - (5-27)

A equacdo de Scheibel deve ser aplicada para Ti%> 0,3.

5.4.2 - VISCOSIDADE DA MISTURA NA FASE VAPOR
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Para o calculo da viscosidade da mistura gasosa em pressdes baixas, € utilizada a

seguinte equacao (Perry e Chilton, 1973) :

Z Yii /'li:\;'(PMj )m
mise Vol

A = nc (5-28)
2y, (PM,)"

=

Esta equacgdo foi bem verificada com misturas de ldrocarbonetos ¢ os desvios
médios sdo de 1,5 % e os maximos da ordem de 5 %. A equacdo ndo se aplica para

mistura gasosas que contenham hidrogénio.

5.5 - VISCOSIDADE NA FASE LIQUIDA

5.5.1 - VISCOSIDADE DO COMPONENTE PURO NA FASE LIiQUIDA

Para o calculo da viscosidade do liquido puro utiliza-se 0 método de Orrick e Erbar

(Reid et al., 1988). O método emprega a técnica de contribuigdo de grupos para estimar

AVJ c BV} .
Eo)
— | = AV 5-29
l{ﬁ’i}-PMJ b =)
BV,
p, = pl PM.exp AV, + —Ti) (5-30)

Os valores de AV; e BV; sdo calculados utilizando-se a tabela 5-1 (Reid et al.,

1988); onde p,,l; ¢ a densidade do componente puro a temperatura de 20 °C. Para liquidos
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que tém o ponto normal de ebuligdo menor que 20 °C, utiliza-se o valor de pf; na
temperatura de ebuligdo e para os liquidos que tem ponto de congelamento acima de 20
°C, ,Olfg deve ser calculado na temperatura de congelamento. O desvio médio é de 15 % e

a equacfo ndo se aplica a compostos contendo nitrogénio e enxofre.

Tabela 5-1 - Determinagdo de AV; ¢ BV, pelo método de Contribui¢do de Grupos de

Orrick e Erbar.
GRUPO AV, BV;
atomos de carbono -(6,95 + 0,21 ncars) 275 + 99 neagn

R;C- -0,15 35

R4C- -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¢cdo orto -0,12 100
substitui¢do meta 0,05 -34
substitui¢do para -0,01 -5
cloro -0.61 220
bromo -1,25 365

1odo -1,75 400

-OH -3,00 1600
-COO0O- -1,00 420

-0O- -0,38 140

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

Ncarg € 0 numero de carbonos na molécula e ndo inclu 0s que aparecem nos grupos
acima,

5.5.2 - VISCOSIDADE DA MISTURA NA FASE LiQUIDA

Para uma mustura na fase liquida, a viscosidade ¢ calculada pela seguinte equagio
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(média ponderada):

um = D %t (5-31)
=l

5.6 - DIFUSIVIDADE NA FASE VAPOR

Para o calculo da difusividade na fase vapor, a seguinte equagio semiempirica

(McCabe et al., 1985) ¢ utilizada:

{1 PV
0,01498. 7% +
APM,  PM,
DIEY, =
Livk o108 04 04 )2 (5-32)
P.(T7. TO) -((Vf) v (ve)™)

A pressdes abaixo de 5 atm, a difusividade do vapor pode ser considerada

independente da concentragéo.

5.7 - DIFUSIVIDADE NA FASE LiQUIDA

5.7.1 - DIFUSIVIDADE A DILUICAO INFINITA NA FASE LIQUIDA

A difusividade de solucgdes liquidas diluidas podem ser calculadas pela equacdo de
Wilke e Change (Reid et al., 1988).

DIF;, ¢ o coeficiente de difuso de j (soluto) difundindo numa solugdo de

3
essencialmente k (solvente) puro. Em trabalhos de engenharia, entretanto, DIFj, ¢
assumido como representativo até mesmo para concentragdes de j de até 5 % e as vezes

10 % dos moles totais.
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7.410% (FAS, .PM, )2 T,
0.6
‘“LIQ - ( VS’)

DIF’, =

Lik

(5-33)

O volume liquido molar 4 temperatura normal de ebuligdo (V;B-) ¢ calculado pelo
21

método de Tyn e Calus (Reid et al., 1988), onde o erro médio é de 3 % , exceto para
gases de baixo ponto de ebulicdo (He, H;, Ne, Ar,Kr) ¢ alguns componentes polares de

nitrogénio ¢ fosforo (HCN, PH;).

V2 = 0285(Ve) "

FASi ¢ o fator de associagdo do solvente segundo a tabela 5-2.

Tabela 5-2 - Fator de Associagdo do Solvente

Composto FAS,
dgua 2,6
metanol 1.9
etanol 1,5
outros 1,0

(5-34)

5.7.2 - INFLUENCIA DA COMPOSICAO NA DIFUSIVIDADE NA FASE

LIQUIDA

Como ¢é possivel observar, a diluigdo infinita de j em k ndo ¢ igual a de k em j

como acontece para o coeficiente de difusividade de misturas gasosas binérias.

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

coeficiente de difusividade liquido pela equagdo de Vignes (Reid et al., 1988):



CAPITULO 5 - PROPRIEDADES FISICAS. DE TRANSPORTE E TERMODINAMICAS 85

DIFE, = aifa,,((DIE?, )™ (DIFS, ) (5-35)

Onde alfa; ; € uma corregdo termodindmica dada por:

(Sny,. )
alfa.. = 1 + & -
: LﬁmX_JT’P (5-36)

AT P
171

5.8 - CAPACIDADE CALORIFICA NA FASE VAPOR

5.8.1 - CAPACIDADE CALORIFICA DO COMPONENTE PURO NA
FASE VAPOR

Para baixas pressdes, um gas real pode ser aproximado de um gas ideal (Reid et al.,
1988) logo:
Voo 0] -
CpLj = Cp;; (5-37)

Cpi ;(capacidade calorifica isobérica para um gas ideal) pode ser calculada atraves

da equagio abaixo onde as constantes CPVAPA, CPVAPB, CPVAPC, CPVAPD sao
tabeladas (Reid et al.,1988):
Cp;, = CPVAPA, + CPVAPB,.T + CPVAPC,.T? +CPVAPD,.T (5-38)

5.8.2 - CAPACIDADE CALORIFICA DA MISTURA NA FASE VAPOR

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

{média ponderada):
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Cpi = Zl y,;-Cp;; (5-39)
e

5.9 - CAPACIDADE CALORIFICA NA FASE LIQUIDA

5.9.1 - CAPACIDADE CALORIFICA DO COMPONENTE PURO NA FASE
LIQUIDA

O método de Rowlinson-Bondi (Reid et al., 1988) ¢ usado para célculo do Cpf} de

compostos apolares ou levemente polares:

Cpi; - Cpy;
R

=1,45+0,45.(1 - 'I‘,RJ ) +0,25.0; (17,11+ 25,2.(1-’%)“3. Tﬁ-*l +

1,742.(0-T)™)  (5-40)
Onde R = 8,314 J/(mol K).

A equacgdo (5-40) tem erros abaixo de 5 % com excegdo de dlcoois onde ndo pode

ser aplicada.

No caso de um alcool, utiliza-se o método de Contribui¢io de Grupos de Missenard
(Reid et al., 1988). Para temperaturas diferentes das tabeladas (Tabela 5-3), faz-se uma

interpola¢do linear entre as duas temperaturas mais proximas:

T,-T K& -K° (5-4)
2 2 1 -
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Onde T; <T;<T,.

Tabela 5-3 - Contribuigcdo de Grupo pelo Método de Missenard para Determinagio da
Capacidade Calorifica na Fase Liquida - Valores de K*.

Temperatura (K) x K
GRUPO 248 K 273K 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; 272 27,6 282 29,1 299 31,0
-CH- 209 23,8 249 . 25,7 26,6 28,0
-C- 8.4 8,4 8.4 8,4 8.4 -
-OH 272 33,5 43,9 52,3 61,7 71,1

5.9.2 - CAPACIDADE CALORIFICA DA MISTURA NA FASE LiQUIDA

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

seguinte equagdo (média ponderada):

Cp™ = lex,ijf‘J (5-42)
<

5.10 - CONDUTIVIDADE TERMICA NA FASE VAPOR

5.10.1 - CONDUTIVIDADE TERMICA DO COMPONENTE PURO NA
FASE VAPOR
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Para o calculo da condutividade térmica do vapor, utiliza-se o método de Chung et

al. (Reid et al., 1988) para pressdes baixas.

v _ 37510747 1. Cv,

ct.. -
g PM, (Cv,,/R) (3-43)
oo (0215 + 0282882 - 10616 + 0.26665.c7)
T 1 + g°T.
. % [ 0,636+ b7 .cC + 1,061.27.bT J (3-44)
Cv, 3
Ccr o L}
all = - 2 (5-45)
by =0,7862 - 0,7109.0;+ 1,3168.0/ (5-46)
CT R 2
< =20 +105( ) (547)
V
CVi_j;‘ C}}u -8314 (5‘48)

cro. ~ , .
O termo b;; é uma correlagdo empirica e somente se aplica para compostos
Lj

apolares. Para compostos polares, bg-r ¢ igual a 0,758.

5.10.2 - CONDUTIVIDADE TERMICA DA MISTURA NA FASE VAPOR

A condutividade térmica de uma mistura na fase vapor ¢é calculada utilizando a

seguinte equagdo (Perry e Chilton, 1973):
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ne
v 1/3
D Vi ot (PM))
Ct‘m_isLV N
L

i . (5-49)

O desvio médio da equagdo (5-49) € de 2 % e o maximo € de 5 %.

5.11 - CONDUTIVIDADE TERMICA NA FASE LIQUIDA

5.11.1 - CONDUTIVIDADE TERMICA DO COMPONENTE PURO NA
FASE LIQUIDA

A equagdo de Sato e Riedel (Reid et al., 1988) ¢ utilizada para calcular a

condutividade térmica do liquido:

L, 111 ,
[102.PM%,2}.[3 +20.(1 - T
L

J

% 3 + 20.(1-TR)% (5-30)
TB

T" = = (5-51)
i

5.11.2 - CONDUTIVIDADE TERMICA DA MISTURA NA FASE LiQUIDA

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

equacdo (média ponderada):
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™t = D Xt (5-52)
=1

5.12 - CONSTANTE DE EQUILIBRIO

Para qualquer componente j numa mistura, a condi¢do de equilibrio termodindmico

(Reid et al., 1988) ¢ dada por:

L _ ¢V
f,, =1, (5-53)

Onde f;; € a fugacidade do componente j no prato i.

Na fase vapor, para relacionar f"; j com a temperatura, pressdo (no prato 1) e fragéo

molar de vapor na mistura € necessaria a introdu¢do do coeficiente de fugacidade:

(5-54)

A fugacidade do componente j na fase liquida esta relacionada com a composi¢do

da fase liquida pelo coeficiente de atividade:

£
— L}
Vi; = 5-55)
Xi,j-ffj (

Onde £ ; € a fugacidade do liquido puro na temperatura ¢ pressdo do sistema. A

fugacidade do componente j no estado padrio é dada por:
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, * V-(T,P). dP
_ VAP SAT L >
£ = P 5 exp | }R'T‘ (5-56)

1.]
PVAP

Onde V*;; é o volume liquido molar. O termo exponencial na equagdo (5-56) é o
fator de Poynting. Numa temperatura abaixo da critica, um liquido ¢ praticamente
incompressivel e nesse caso o efeito da pressdo na fugacidade da fase liquida ndo €
grande, ¢ o fator de Poynting pode ser considerado 1gual a 1, a menos que, a pressio seja

muito alta ou a temperatura muito baixa.

: . : . . . SAT , ., .
Para fluidos néio associados, a temperatura abaixo da critica, ¢iﬁ i € proximo de 1.

Considerando portanto um liquido incompressivel € nfo associado ¢ substituindo-se

as equacgdes (5-54), (5-55) e (5-56) na equacdo (5-53) tém-se:
Y- B= Yi,j'xi,j‘PiXAP (5-57)
A constante de equilibrio (Keq) ¢ calculada por:

Yi;

Keq; = (5-58)
13

Substituindo-se a equagdo (5-57) na equagio (5-58) tém-se:

VAP
_BIv

Keq;; = “"ﬁ”é“_ (5-59)
i*,)



CAPITULOQ 5 - PROPRIEDADES FISICAS. DE TRANSPORTE E TERMODINAMICAS 92

5.12.1 - PRESSAO DE VAPOR

A correlacdo proposta por Antoine ¢ muto utilizada dentro dos limites de

temperatura estabelecidos para a sua aplicagdo.

VAPB,
In(BY¥.760) = VAPA, - =~ (5-60)
]

VAPA,VAPB,VAPC sio tabelados (Reid et al., 1977).

VAPA VAPBj
exp| VAPA, - T, + VAPC,
PVAP —

& 760

(5-61)

5.12.2 - COEFICIENTE DE FUGACIDADE

O coeficiente de fugacidade da fase vapor ¢ calculado através da equagio do Virial
(Reid et. al., 1988).

P me:
Ing, = RI [2 Z y,.BBvirial ;, - Bvirial 3‘) (5-62)

ne

]
4. = exp[—ﬁgu—[ Z V., BBvirial,, - Bvixial?‘“‘} | (5-63)

BBvirial; ;i ¢ calculado pela equagdo (5-15) e Bvirial™ ¢ calculado pela equagfo
(5-13).
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5.12.3 - COEFICIENTE DE ATIVIDADE

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

Uniquac ( Reid et. al., 1988).

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

Iny; =Iny5 +Inyj

( |

LIt Y.k
i=1

A P

=10
A
_ 9 - Xy 4
9i,j T o= R
qu'xl.k
k=1
A
I. .X..
. i i3
(DIJ -

(5-64)

(5-65)

(5-66)

(5-67)

(5-68)

(5-69)

(5-70)
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onde a* e b* , neste trabalho, sdo retirados do Simulador Hysim.

5.12.4 - DERIVADAS DA CONSTANTE DE EQUILIBRIO

T

(- (aﬁtj + be,Akj-'IE)\
ki GXF{ RT J

1

(5-71)

As derivadas sdo calculadas numericamente. DKeq (i,j,k) ¢ a matriz das derivadas

de Keq;; onde i € o prato, j € o componente (varia de 1 anc) e k é a vaniavel.

Para os pratos 1 e nst:

Parak =1 anc:

Para os pratos 1 (2 anst-1):

Parak =1 anc:

2 Keg, .
DKeq(i,j ) = S
Lk

V74 ..
DKeq(i,j,nc+1) = ——é—K%li

F .
DKeq(i, j,k +nc+1) = Keg,,

V74 Keqi,j
F X,

V74 Keqi,j
a Tf

DKexq(1,j,k) =

DKeq(1,j,nc+1) =

., 0 Keq,;
DKeqg(, j,k+nc+1) = —
0 Yix

0 FVV,

(5-72)

(5-73)

(5-74)

(5-75)

(5-76)

(5-77)
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5.13 - ENTALPIA NA FASE VAPOR

5.13.1 - ENTALPIA DO COMPONENTE PURO NA FASE VAPOR

A entalpia de um vapor ideal puro a uma dada temperatura ¢ calculado em relagdo a

uma temperatura de referéncia T, pela seguinte equagdo:
b = ] Cp{;.dT, (5-78)
Ty

o . . \ ~
onde Cp;; é a capacidade calorifica do componente puro a pressdo constante para

um gas ideal e que se relaciona com a temperatura pela equagdo (5-38).

Substitiindo-se a equagio (5-38) na equacdo (5-78), tém-se:

(T -T)

hi™ = CPVAPA, . (T, - T,) + CPVAPB, . e
T3 ~T3 ™ ___T4 (5"79)
CPVAch.M( ‘3 0 ) +CPVAPD}..——~“~——»(T:44 o)

A temperatura de referéncia é Ty = 25 °C (298,15 K).
No calculo da entalpia da fase vapor real existe um desvio da entalpia ideal que
pode ser calculado a partir de uma equagio de estado. A entalpia de um vapor real €

dada por :

h = h™ + Ah;’ (5-80)
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onde AhlvJ é a corregdo molar de entalpia para um vapor a temperatura (1)) e

pressdo (P;) em relagdo a um vapor ideal as mesmas temperatura e composi¢gdo. Esta

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

v F( é)Vi,j \
anf =] LVM TS5y JdP (5-81)

Utilizando a equacéo do vinal, truncada apos o segundo coeficiente (equagdo 5-3):

Bvirial, . P

i RT (5-3)

Z.RT RT! Bw'rial.-.P-] RT
S i i 4 (St I i+ Rvinal.
WTTR TR [ RT J po P 8
. prfm; N R  dBvirial; ))

o =T B Ty T R )

( dBvirial,, ))
Ah?, = J;PLvamu - T,..[ T “J d, (5-84)

, dBvirial, ))

A;j = | Bvirial,; - T{ =7 JJR (5-85)

A equagdo (5-85) ¢ muitiplicada por um fator de conversdo apropriado:
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y (. dBvirial, ;)
Ah. = G,iOB.thmali!j - T. 3 }Pj (5-86)

1

Bvinal;; € calculado pela equacdo (5-5) e a derivada em relagdo a temperatura ¢

dada pelas equagdes abaixo:

dBvirial;; ~ RT® (dBviriall,  dBvirial}, )
= - S e 5-87)
drT, p¢ | dI T dr (

] I i

dBvirial};,  0,6752 dT;;
d’{ - (TR)ZG - d'I; (5‘"88)

1 ..
L)

dBvirial;, 0,714 dT}

d; 1
@ T (5-90)

5.13.2 - ENTALPIA DA MISTURA NA FASE VAPOR
HY = H*™ + AH' F’ (5-91)

onde a entalpia da mistura ideal ¢:

H = Z;FWL; N (5-92)
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Imist .

AHY; ¢ calculado pela equagio (5-82) substituindo-se Bvirial; i por Bvirial™:

1Bvi al:m]\
e )Pi (5-93)

{
AHY = 01013} Bvinal™ - T.
1 { VIT1 1 t( d'r;

Bvirial™ =t & calculado pela equagdo (5-13) e a derivada em relagdo a temperatura €

dada pelas equag¢des abaixo:

d (ZIZ Vis Vs .BBviﬂale,k]

dB N }?ﬂst
a d1 (5-94)
(ﬂBVll'lal:mSt LA dBvaal k
e ﬂjf_:.kzl Vi Yue ™ gqp = (5-95)
dBBvirial,;, PP, (dBBvirial), . dBBvirial,
- RIS\ dI | (596)
1 j, 1 i
dBBviriall,,  0,6752 dTT,
dT - 26 - dT (5-97)
i (TTEJ i
dBBvirial;; 0714 dTT;,
‘ = R (5-98)
df (Wﬁ,k) df,
drt;, 1

dT TTC (5-99_)
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5.13.3 - DERIVADAS DA ENTALPIA NA FASE VAPOR

As derivadas da entalpia da fase vapor sdo armazenadas na matriz DHV(ij), onde

i € o niimero do estagio e j € a variavel.

Paraj=1anc:

(C?HV )
.. Vv ;
DHV(,)) = Hij = | S0 J (5-100)
b Ti’Pi’FVVik onde k=1 ancek#j
. JH/’
DHV(,nc+1) = 3T (5-101)
i Pi,FVVikmdekxlanc

5.14 - ENTALPIA NA FASE LIQUIDA

5.14.1 - ENTALPIA DO COMPONENTE PURO NA FASE LiQUIDA

A entalpia da fase liquida real para componente puro € calculada pela seguinte
equacéio:
hi; = b5 - Ahy; (5-102)

O hilfifa] ¢ o calculado pela equacéfo (5-79) e Ahle ¢ a entalpia de vaporizagéo.

5.14.1.1 - ENTALPIA DE VAPORIZACAO
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Para o calculo do calor latente de vaporizagdo, na temperatura normal de ebuli¢do
para cada componente j em cada estagio 1, € utilizado o método de Riedel (Reid et
al.,1988). Para correcdo do calor latente a uma dada temperatura ¢ utilizada a formula de

Watson.

Meétodo de Riedel :

. _In(Pe1013) - 1013)
Ah? = 1,093 RT | T J (5-103)

- bop e 093 - T*
2 I’J
Os erros sdo menores de 2 %. O valor de Ah%}' pode ser calculado pela correlagéo
de Watson que extrapola para outras temperaturas:

. R2 \0,375

— Ll Lj
ot - a5

0.375

(1-T%)
A, = A Lz—“““f?ﬂ (5-105)

Substituindo-se a equagdo (5-103) em (5-105):

In{PC 1013} - 1L013)(1 - %)
093 - TL}?R JLI ) ,I;ERJ (5-106)

AR, = 1,093.11'1]?.[?5“.

5.14.2 - ENTALPIA DA MISTURA NA FASE LIQUIDA
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A entalpia da mistura liquida € calculada pela equagdo abaixo:

HY = HI - AHP + HEF! (5-107)

AH = ZFV\@; . Ahy, (5-108)
i=1

HP = X FLL, b (5-109)

5.14.2.1 - ENTALPIA EXCEDENTE

Calculo da entalpia molar excedente HI utilizando a equagio UNIQUAC
(Prausnitz et al.,1980) ¢ dada pela equagéo abaixo:

( 1

A
E _ . 4q; - X A
= g O (5-110)

: Z égi,k'ri,kj J
k=1
(a’tj + biiJTl)
Tip; = €Xp|- RT (5-111)

5.14.3 - DERIVADAS DA ENTALPIA NA FASE LIQUIDA

As derivadas da entalpia na fase liquida sfo calculadas numericamente ¢

armazenadas na matriz DHL(i,j), onde i € o niimero do estagio e j € a variavel.
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Paraj=1anc:

— (sm )
DI”H.(I,_]) = HII:J = LQFI:L J
M/T P OFIL. . ondek=1 ancek#j
i ik
L
Iﬂﬁ@m+ﬁﬂ(qu
d T Pi,FLLI’kmdekﬂanc

5.15 - CONCLUSAQO

(5-112)

(5-113)

Na modelagem de nio equilibrio, o célculo das propriedades termodinimicas ¢ tdo

importante quanto na modelagem de equilibrio, por este motivo, as mesmas equagdes

geralmente utilizadas na modelagem de equilibrio sdo utilizadas nesse trabatho

(UNIQUAC e Virial).

Para os calculos das propriedades fisicas e de transporte procurou-se utilizar, nesse

trabalho, os melhores métodos, correlagdes ou equagdes disponiveis.



CAPITULO 6

SIMULACAO E RESULTADOS

6.1 - INTRODUCAO

Nesse capitulo, sdo apresentados os resultados das simulagdes feitas utilizando o
software DISNON desenvolvido para a simulagio de colunas de destilagdo
multicomponente em estado estaciondrio considerando o modelo de estagios de ndo

equilibrio.

Os perfis de composicdo para todas as fases (liquida, vapor e iterface), de
temperatura para todas as fases (liquida, vapor e interface) ¢ de fluxos molares nas fases
liquida e vapor obtidos pela modelagem de estagios de ndo equilibrio, s3o comparados
com os resultados obtidos através da simulagdo com o modelo de estagios de equilibrio

utilizando a eficiéncia global de Murphree.

Varios tipos diferentes de sistemas (ideais ¢ ndo ideais) com diferentes
especificacdes, tipo de condensador, niimero de estagios, didmetro do prato, localizac¢do

do estagio de alimentagdo, composig¢do e temperatura da alimentac¢do sdo simulados.

Nesse capitulo, hd também um estudo sobre a importincia do calculo dos

103
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coeficientes de transferéncia de massa e energia e da influéncia do didmetro do prato

utilizado na modelagem de estagios de nfo equilibrio.

6.2 - SISTEMAS ESTUDADOS

Para testar o programa desenvolvido, sdo selecionados diferentes sistemas, tanto

sistemas ideais como sistemas altamente ndo ideais. Os seguintes sistemas sdo simulados:

a) Sistema 1 : Pentano, hexano e heptano

b) Sistema 2 : Etanol, propanol e agua

¢) Sistema 3 : Benzeno, tolueno e ortoxileno

d) Sistema 4 : Acetona, etanol e agua

e) Sistema 5 : Acetaldeido, etanol e dgua

f) Sistema 6 : Butano, pentano, hexano e heptano

6.3 - SISTEMA 1 -PENTANO /HEXANO /HEPTANO

6.3.1 - SIMULACAO COM DIFERENTES ESPECIFICACOES

O primeiro sistema estudado é uma mistura ideal ternaria de hidrocarbonetos :
pentano, hexano e heptano. Os dados necessarios para as simulagdes seguem na tabela 6-

1 que é utilizada para diversas simulagdes do mesmo sistema mas com diferentes

espectficacdes.
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Tabela 6-1 - Dados para a Simulag¢io do Sistema 1

Sistema 1 - Pentano (1)/ Hexano (2)/ Heptano (3)

Numero de pratos 30
Prato de alimentagio 10
Temperatura de alimentacio (® C) 40
Vazio de Alimentagdo (moles/h) 1.200
Fra¢do molar

4} 0,333

) 0,333

(3) 0,334
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Parcial
Didmetro do Prato (m) 0,3

6.3.1.1 - CASO ESTUDO 1

O sistema 1 € simulado com os dados da tabela 6-1 e especificagdes dadas na tabela
6-2. Na simulagdo do caso 1, os perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢do do
modelo de estagios de ndo equilibrio sfo comparados com os perfis do modelo de
estagios de equilibrio com 100% (figura 6-1) e 50% (figura 6-2) de eficiéncia global de
Murphree.

Tabela 6-2 - Especifica¢tes no Caso Estudo 1

Sistema 1 : Pentano (1) / Hexano (2) / Heptano (3)
Caso Estudo 1

Especificagdes:
Razdo de Refluxo 1.0
Vazio de Destilado (moles/h) 400,0
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Analisando os perfis de temperatura da figura 6-1, verifica-se a ndo existéncia de
resisténcia a transferéncia de energia entre a interface e a fase liquida uma vez que a
temperatura na fase liquida e interface coincidem. Somente a temperatura na fase vapor
difere das demais temperaturas, o que significa que é a fase vapor que controla a

transferéncia de energia nesse sistema.

Nos perfis de fracdo molar de liquido, pode-se verificar que a resisténcia a
transferéncia de massa na fase liquida também ¢ negligenciavel, uma vez que as fragGes
molares de liquido na interface ¢ no seio da fase liquida sdo iguais. A fase vapor controla
também a transferéncia de massa pois os valores das fragbes molares de vapor na

interface e no seio da fase vapor sdo diferentes.

Todos os perfis obtidos do modelo de estagios de equlibrio com eficiéncia de 100%
sdo bem diferentes dos perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio. Pelos graficos da
figura 6-1, conclui-se que para os perfis do modelo de estigios de equilibrio se
aproximarem dos perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio, deve-se simular o

modelo de equilibrio com uma eficiéncia menor.

Na figura 6-2, os perfis do modelo de estagios de n3o equilibrio praticamente se
igualam aos perfis do equilibric com 50% de eficiéncia. No grafico de temperatura, os
perfis de temperatura na interface e na fase liquida se igualam ao perfil de temperatura do
equilibrio. As fra¢des molares de liquido na interface e no seio da fase liquida sdo bem
proximas das fracdes molares de liquido no equilibrio. No grafico de fragdo molar de

vapor, o perfil da fragdo molar de vapor no seio da fase vapor se iguala ao do equilibrio.

Para o caso estudo 1, o estagio de alimentacio otimo do ndo equilibrio, coincide
com o do equilibrio com 50% de eficiéncia (estagio - 18), para o modelo de equilibrio

com 100% de eficiéncia o estagio otimo de alimentagdo é o 17.



CAPITULO 6 - SIMULACAQ E RESULTADOS 107
[—— EQUILIBRIO §
NAO EQUILIBRIO - FASE LIQUIDA | fwm_ QU foRIO —
! NAO EQUILIBRIO - INTERF ACE E e NAO EQUILIBRIO - FASE LIQUIDA
| —— NAOEQUILIBRIO-FASEVAPOR | N3O EQUILIBRIO - FASE VAPOR |
360.0 — 2000.0 — e
E LIQUEDO
3500 =1 16000 |
€ g 1] f
- Wi : :
B 3400 ) = 12000+ ‘_
E N, e :
£ 3300 S S so00- N VAPOR
C O = e \
= 1 S =1 . -< \
= - T W |
320.0 TN 400.0 ST
| A )
3100 ——— i ! i 0.0- I B T
5 10 I 5 20 25 30 5 16 15 20 25 30
ESTAGIO ESTAGIO
i T ' W”‘i
| = EQUILIBRIO i | —— EQUILIBRIO
NAO EQUILIBRIO - INTERFACE | 1 NAO EQUILIBRIO - INTERFACE |
---------- NAO EQUILIBRIO - FASE LIQUIDA = NAQ EQUILIBRIC - FASE VAPOR
1.00 — - 1.00
0.80 — PENTANO f,.j
e 1 /7 0
- /o 5
e
= =
= b
= =
Lo !
2 S
&= g
T HEPTANG
i ; ,( ey 0.00 B : —
5 10 1 5 20 25 30 5 10 1 5 20 25 30
ESTAGIO ESTAGIO

Figura 6-1 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigéio {fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com

100% de efici€ncia para o caso 1
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Figura 6-2 - Comparaco dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigéo (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para ¢ caso 1
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Para uma melhor visualizagdo dos resultados obtidos, todos os perfis mostrados nas
figuras 6-1 ¢ 6-2, sdo mostrados separadamente nas figuras que seguem abaixo. O caso

estudo 1 sera utilizado como caso base para comparagdes futuras, nesse capitulo.

————— EQUILI{BRIO
NAO EQUILIBRIO - FASE LIQUIDA
NAO EQUILIBRIO - INTERFACE
——— NAO EQUILIBRIO - FASE VAPOR

360.0
350.0 —\
340.0 -
D *\-‘.\\ \—‘.__\
e \\ . \‘\
< N
= 3300 -
w _ "‘-\\ HK‘M“*“R%__
320.0 — O
310.0 ~———F—+——
5 10 15 20 25 30
ESTAGIO

Figura 6-1a - Comparacédo dos perfis de temperatura do modelo de estagios de ndo
equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com 100% de eficiéncia para o caso 1
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Figura 6-1b - Comparagio dos perfis de fluxos molares de liquido ¢ de vapor do modelo
de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com 100% de
eficiéncia para o caso 1



CAPITULO 6 - SIMUL.ACAQ E RESULTADOS 111
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Figura 6-1c - Comparagéo dos perfis de fragio molar de liquido do modelo de estagios de
ndo equilibrio € do modelo de estagios de equilibrio com 100% de eficiéncia para o caso 1
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Figura 6-1d - Comparagdo dos perfis de fragdo molar de vapor do modelo de estagios de
ndo equilibrio ¢ do modelo de estagios de equilibrio com 100% de eficiéncia para o caso 1
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Figura 6-2a - Comparacio dos perfis de temperatura do modelo de estagios de nio

equilibrio ¢ do modelo de estdgios de equilibrio com 50% de eficiéncia para o caso 1
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Figura 6-2b - Comparagao dos perfis de fluxos molares de liquido ¢ de vapor do modelo
de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia
para o caso |
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Figura 6-2¢ - Comparacdo dos perfis de fragio molar de liquido do modelo de estagios de
ndo equilibrio ¢ do modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia para o caso 1
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Figura 6-2d - Comparagio dos perfis de fragdo molar de vapor do modelo de estagios de
ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia para o caso 1
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6.3.1.2 - CASO ESTUDO 2

Nesse caso, o sistema | ¢ simulado utilizando-se os dados da tabela 6-1 e as

especificagdes que constam na tabela 6-3.

Tabela 6-3 - Especificagdes no Caso Estudo 2

Sistema 1 : Pentano (1) / Hexano (2) / Heptano (3)
Caso Estudo 2

Especificagdes:
Calor Fornecido ao Refervedor (KJ/h) 50.000
Calor Removido do Condensador (KJ/h) 30.000

Os perfis obtidos sdo comparados com os do modelo de equilibrio com 100% e

50% de eficiéncia, respectivamente, nas figuras 6-3 e 6-4.

Os perfis obtidos utilizando o modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia de
100% (figura 6-3) sdo bem diferentes dos perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio,
mas, novamente nesse caso, apesar de ter diferentes especificagdes, pode-se verificar a
aproximagdo dos perfis do modelo de estdgios de ndo equilibrio aos perfis do modelo de

equilibrio com 50% de eficiéncia (figura 6-4).
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Figura 6-3 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigo (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 2
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Figura 6-4 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicdo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de néio equilibrio € do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 2
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6.3.1.3 - CASO ESTUDO 3

Nesse caso estudo, o sistema 1 ¢ simulado com os dados da tabela 6-1 e as
especificacdes da tabela 6-4. Os perfis sdo comparados com os resultantes da modelagem
de estagios de equilibrio com eficiéncia de 100% e 50%, respectivamente, nas figuras 6-5
e 6-6.

Tabela 6-4 - Especificagdes no Caso Estudo 3

Sistema 1 : Pentano (1) / Hexano (2) / Heptano (3)
Caso Estudo 3
Especificagdes:
Calor Removido do Condensador (KJ/h) 30.000
Produto de Fundo (moles/h) 800

No caso estudo 3, os perfis do modelo de estagios de equilibrio com 100% de
eficiéncia (figura 6-5) se afastam bastante dos perfis do modelo de estagios de ndo
equilibrio e os perfis do modele de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia (figura
6-6) se aproximam dos perfis do modelo de estiagios de ndo equilibrio. Nesse caso,

apesar de proximos, os perfis ndo sdo coincidentes.
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Figura 6-5 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigdo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de nfio equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 3
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Figura 6-6 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢fo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com

50% de eficiéncia para o caso

3



CAPITULOQ 6 - SIMULACAO E RESULTADOS 123

6.3.1.4 - CASO ESTUDO 4

Para a simulacdo do caso estudo 4 sio utilizados os dados da tabela 6-1 ¢ as

especificacdes da tabela 6-5.

Tabela 6-5 - Especificagdes no Caso Estudo 4

Sistema 1 : Pentano (1) / Hexano (2) / Heptano (3)
Caso Estudo 4

Especificacges:
Calor Removido do Condensador (KJ/mol) 30.000
Fracdo Molar do Componente I no Destilado 0,99

Os perfis obtidos na simulacdo sdo comparados com 0s perfis obtidos através da
mesma simulagdo utilizando a modelagem de estagios de equilibrio com 100% (figura 6-
7) e 50% (figura 6-8) de eficiéncia.

Nesse caso estudo, os perfis do modelo de equilibrio com eficiéncia de 100%
continuam muito afastados dos obtidos pela modelagem de estagios de ndo equlibrio. Os
perfis obtidos pelo modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia sdo
proximos, mas ndo tanto quanto nos casos estudos anteriores, nesse caso estudo a
eficiéneia do modelo de estagios de equilibrio deve ser um pouco menor que 50%
praticamente em todos os estagios, mas principalmente nos estagios entre a alimentacao e

o condensador .
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Figura 6-7 - Comparac¢do dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicio (fracdo molar de
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100% de eficiéncia para o caso 4
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Figura 6-8 - Comparagdo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigdo (fragdo molar de
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6.3.1.5 - CASO ESTUDO 5
O sistema 1 ¢ testado de acordo com as especificagdes na tabela 6-6 ¢ dados da
tabela 6-1. Os perfis obtidos sdo comparados com os perfis da modelagem de estagios de

equilibrio com 100% (figura 6-9) ¢ 30% (figura 6-10) de eficiéncia.

Tabela 6-6 - Especificacdes no Caso Estudo 5

Sistema 1 : Pentano (1) / Hexano (2) / Heptano (3)
Caso Estudo 5

Especificacoes:
Vazio de Destilado (moles/h) 400
Fragdo Molar do Componente 1 no Destilado 0,99

Nesse caso estudo, novamente, os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio
estdo bem afastados dos perfis do modelo de estagios de equilibrio com 100% de
eficiéncia, Os perfis do modelo de equilibrio com 50% de eficiéncia nesse caso estdo
mais proximos do modelo de estagios de ndo equilibrio que no caso estudo 4 visto

anteriormente. a ndo ser pelos perfis dos fluxos molares.

Para 0 caso 5, o estagio otimo de alimentagdo do modelo de estagios de ndo
equilibrio ¢ do equilibrio com 50% de eficiéncia coincide e ¢ igual ao estagio 17. O
modelo de estagios de equilibrio com 100% de eficiéncia tem o estagio 16 como o 6timo

para alimentacédo.
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Figura 6-9 - Comparacdo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fragiio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 5
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6.3.1.6 - CONCLUSAO

O tipo de especificagdo altera a performance da coluna e portanto altera os perfis
resultantes. Uma especifica¢do mais dificil faz com que o desempenho da coluna caia, ou

seja, diminui a sua eficiéncia.

Dos 5 primeiros casos estudos, pode-se concluir que, em algumas especificagoes,
os perfis do modelo de ndo equilibrio se aproximam mais dos perfis do modelo de

equilibrio com 50% de eficiéncia, do que em outras.

6.3.2 - ALTERACAO NO TIPO DE CONDENSADOR

Todas as simulac¢des feitas até esse ponto utilizam condensador parcial. Para testar
o programa com condensador do tipo total, sdo simulados dois casos estudos utilizando

os dados fornecidos na tabela 6-1 considerando condensador total.

6.3.2.1 - CASO ESTUDO 6

O sistema 1 ¢ simulado com os dados da tabela 6-1 e especifica¢bes na tabela 6-2.
Os perfis resultantes sdo comparados com os perfis obtidos com a simulagio utilizando a
modelagem de estagios de equilibrio com 100% e 50% de eficiéncia nas figuras 6-11 e 6-

12, respectivamente.

Os resultados obtidos para o caso estudo 6, ndo diferem dos obtidos para o caso

estudo 1 que tem as mesmas especificagdes e condensador parcial.
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6.3.2.2 - CASO ESTUDO 7

Nesse caso estudo, o sistema 1 € testado com os dados da tabela 6-1, considerando

condensador total, e especifica¢des na tabela 6-6.

Os perfis resultantes do modelo de estagios de ndo equilibrio sdo comparados com
os perfis do modelo de estigios de equilibrio com 100% e 50% de eficiéncia,

respectivamente, nas figuras 6-13 e 6-14.

No caso estudo 7, como no caso estudo 5 que tem as mesmas especificagdes,
somente diferindo no tipo de condensador, que no caso estudo 5 é parcial e nesse caso €

total, os resultados obtidos foram coincidentes.

6.3.2.3 - CONCLUSAO

Dos casos estudos 6 e 7, verificou-se que ndo houve qualquer alteragdo nos

resultados obtidos, devido a alteragdo no tipo de condensador utilizado.
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Figura 6-13 - Comparag#o dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicdo (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 7
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Figura 6-14 - Comparacio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigio (fragio molar de
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6.3.3 - INFLUENCIA DO NUMERO DE ESTAGIOS

E alterado o numero de estagios na simulagdo do sistema 1, para se verificar se os
perfis resultantes continuam convergindo para perfis proximos dos obtidos pelo modelo

de equilibrio com 50% de eficiéncia.

6.3.3.1 - CASO ESTUDO 8

O sistema 1 € testado com dados da tabela 6-1, com 20 estagios e especificagdes

fornecidas na tabela 6-2.

Os resultados obtidos com a simulagdo do caso estudo 8 para o sistema 1 sdo
comparados com os perfis do modelo de estigios de equilibrio com eficiéncia de 100%

(figura 6-15) e 50% (figura 6-16).

Pelos perfis obtidos nas figuras 6-15 e 6-16, se constata 0 mesmo comportamento
visto anteriormente no caso 1, o qual somente se diferencia desse caso estudo com

relagio ao mimero de estagios.

No caso estudo 8, a alimentagio 6tima no modelo de estagios de ndo equilibrio € no
estagio 11, enquanto que, no modelo de estagios de equilibrio, tanto com eficiéncia de

50% como de 100%, € no estagio 12.
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6.3.3.2 - CASO ESTUDO 9

Nesse caso, o sistema 1 ¢ simulado com um numero maior de estagios (50). Os
dados utihizados, sdo os da tabela 6-1 e as especificagdes constam na tabela 6-2. Os
resultados da simula¢do com a modelagem de estagios de ndo equilibrio sdo comparados
com o modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia de 100% (figura 6-17) ¢ 50%
(figura 6-18).

Os resultados obtidos na simulagdo do caso estudo 9, ndo sdo diferentes dos

anteriores.

No caso estudo 9, o estagio otimo de alimentagdo para a modelagem de estagios de
ndo equilibrio e equilibrio com 50% de eficiéncia € o 29, enquanto que, no equilibrio com

100% de eficiéncia este estagio € o0 26.

6.3.3.3 - CONCLUSAO

Pelos casos estudos 8 e 9, conclui-se que alterando-se o numero de estagios, 0s
resultados nido se alteram, ou seja, continua a existir a convergéncia de perfis do modelo
de estagios de nfo equilibrio aos perfis do modelo de estagios de equilibrio com 50% de
eficiéncia global de Murphree.
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Figura 6-17 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de no equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com

100% de eficiéncia para o caso 9
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6.3.4 - COMPARACAO DO NUMERO DE ESTAGIOS NECESSARIOS
PARA UMA DETERMINADA SEPARACAO NOS MODELOS DE
ESTAGIOS DE EQUILIBRIO E NAO EQUILIBRIO

Com os dados e especificagdes fornecidos na tabela 6-7 ¢ simulado o sistema 1
utilizando a modelagem de estagios de equilibrio com eficiéncia de 100% e 50% e a
modelagem de estagios de ndo equilibrio. O nimero de estagios minimos para conseguir

a convergéncia do programa estio tabelados (tabela 6-8).

Tabela 6-7 - Dados e Especifica¢des para Determinagio do Namero de Estagios na
Separagao

Sistema 1 : Pentano (1) / Hexano (2) / Heptano (3)

Prato de alimentagio 10
Temperatura de alimentagio (¢ C) 40
Vazio de Alimenta¢do (mol/h) 1.200
Fragdo molar
(1) 0,333
(2) 0,333
(3) 0.334
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Parcial
Diametro do Prato (m) 0,3
Especificagdes:
Vazio de Destilado (moles/h) 400
Fragdo Molar do Componente 1 no Destilado 0,99

De acordo com os resultados apresentados na tabela 6-8, o nuimero de estagios
minimos para se obter uma determinada separagdo utilizando o modelo de estagios de

ndo equilibrio ¢ maior que o namero de estigios necessarios para se obter a mesma
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separagdo utilizando o modelo de estagios de equilibrio com 100% ¢ 50% de eficiéncia
global.

Tabela 6-8 - Comparagido do Numero Mimimo de Estagios para uma dada Separagdo

Modelo Nimero Minimos de Estagios para uma
Separagio
Equilibrio ( Eficiéncia 100% ) 11
Equilibrio ( Eficiéncia 50% ) 17
Nio Equulibrio 21

Quanto ao equilibrio com 100% de eficiéncia, ¢ de se esperar que necessite de um
menor numero de estagios para se atingir determinada separagdo. Mas, quanto ao
equilibrio com 50% de eficiéncia, como os perfis resuitantes foram préximos dos perfis
do modelo de estagios de ndo equilibrio, talvez fosse de se esperar que o numero

minimos de estagios para se obter uma dada separagio fosse coincidente.

No caso mostrado, o modelo de estagios de ndo equilibrio demanda 4 estagios a

mais gue o modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia.

Krishnamurthy e Taylor (1985¢) em seus trabalhos, também verificaram que o
mimero de estagios requisitados no modelo de estagios de nédo equilibrio € maior que no

modelo de estagios de equilfbrio.
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6.4 - SISTEMA 2 - ETANOL / 1-PROPANOL / AGUA

O segundo sistema estudado € um sistema ndo ideal terndrio constituido por: etanol,
-propanol e agua. O sistema 2 ¢ testado com 2 especificacdes diferentes. Os dados

necessarios para a simulacdo do sistema 2 estdo na tabela 6-9.

Tabela 6-9 - Dados para a Simulagdo do Sistema 2
Sistema 2 : Etanol (1) / 1-Propanol (2) / Agua (3)

Nimero de pratos 20
Prato de alimentagéo 10
Temperatura de alimentagdo (° C) 40
Vazio de Alimentagdo (mol/h) 1.200
Fragdo molar

(H 0,5

2) 0,2

(3) 0,3
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Total
Didmetro do Prato {(m) 0,4

6.4.1 - CASO ESTUDO 10

As especificagbes do caso estudo 10 para o sistema 2 seguem na tabela 6-10. Os
graficos obtidos com a simulag@o, seguem nas figuras 6-19 ¢ 6-20, onde os perfis do
modelo de estigios de ndo equilibrio e equilibrio com 100% e 50% de eficiéncia,

respectivamente, s3o comparados.
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Tabela 6-10 - Especificagdes no Caso Estudo 10

Sistema 2 : Etanol (1) / 1-Propanol (2) / Agua (3)
Caso Estudo 10

Especificacgdes:
Razdo de Refluxo 1,0
Vazdo de Destilado (moles/h) 500.0

Os pertfis dos fluxos molares do modelo de estagios de ndo equilibbrio e do modelo

de estagios de equilibrio com 100% e 50% de eficiéncia coincidem.

No sistema 2, a diferenga entre os perfis de composi¢ao com eficiéncia de 100% e
50% nao € tdo grande quanto no sistema 1, isto porque nesse sistema, a variagdo da
fragdo molar dos componentes ¢ pequena, ndo varia mais que 0,2 entre o topo e o fundo
da coluna, enquanto que, no sistema ! vana mais de 0,8. O mesmo ocorre com a
temperatura que no sistema 2 nio varia mais que 3 K enquanto no sistema 1 varia mais
de 30 K. Essa pequena faixa de variagdo de temperatura explica a oscilagdo nos perfis de

temperatura desse sistema.

Pelo grafico de temperatura apresentado nas figuras 6-19 e 6-20 pode-se vertficar
que a alimentacdo de liquido a 40°C provoca uma queda de temperatura da fase liquida
nesse prato.

6.4.2 - CASO ESTUDO 11

No caso estudo 11, utiliza-se os dados da tabela 6-9. As especificagdes do caso

estudo 11 para o sistema 2, seguem na tabela 6-11.
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Tabela 6-11 - Especificagdes no Caso Estudo 11

Sistema 2 : Etanol (1) / 1-Propanol (2) / Agua (3)
Caso Estudo 11

Especificagdes:
Vazdo de Destilado (moles/h) 500
Fracdo Molar do Componente 1 no Destilado 0,7

Os graficos obtidos com a simulagdo do caso 11 para o sistema 2 seguem nas
figuras 6-21 e 6-22 abaixo.

Primeiramente, foram comparados os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio
com os perfis do modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia de 100% (figura 6-21) e
posteriormente com os perfis do modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia de 50%

(figura 6-22). Foram obtidos os mesmos resultados do sistema 1, estudado anteriormente.

Pelos perfis obtidos, pode-se concluir que no sistema 2, a fase vapor também
controla a transferéncia de massa ¢ energia, mas nesse sistema as diferengas entre as

composi¢des e temperatura na interface e no seto da fase vapor sdo bastante pequenas.

6.4.3 - CONCLUSAO

Nos casos estudos 10 e 11, apesar de praticamente ndo estar havendo separagio,
pode-se verificar que os resultados obtidos para o sistema 2, um sistema ndo ideal,

coincidem com os obtidos no sistema 1, que € 1deal.
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Figura 6-19 - Comparacéo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigdo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estdgios de equilibrio com

100% de eficiéncia para o caso 10
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50% de eficiéncia para o caso 10
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Figura 6-21 - Comparacio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢do (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estigios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 11
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Figura 6-22 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fragdo molar de
liguido e de vapor) do modelo de estagios de nio equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 1!
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6.5 - SISTEMA 3 - BENZENO / TOLUENO / ORTOXILENO

O sisterna 3 ¢ uma mistura levemente ndo ideal, formada por benzeno, tolueno e

ortoxileno. Os dados necessarios para a simulagio do sistema 3 constam na tabela 6-12.

Tabela 6-12 - Dados para a Simulagdo do Sistema 3
Sistema 3 : Benzeno (1) / Tolueno (2) / OrtoXileno (3)

Numero de pratos 30
Prato de alimentagio 15
Temperatura de alimentagdo (¢ C) 70
Vazio de Alimentagdo (mol/h) 1.500
Fragdo molar

(1 0,25

2) 0,25

(3) 0,5
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Parcial
Diametro do Prato (m) 0,4

6.5.1 - CASO ESTUDO 12

Os dados necessarios para simulagdo do caso estudo 12 estdio na tabela 6-12 e as
especifica¢des na tabela 6-13. Os graficos obtidos com a simulagdo do caso 12 para o

sistema 2 seguem nas figuras 6-23 e 6-24 abaixo.

Os resultados obtidos ndo diferem dos vistos anteriormente (figuras 6-23 e 6-24).
No sistema 3, como nos sistema 1 e 2, a fase vapor controla as transferéncias de massa e
energia, enquanto que, a resisténcia as transferéncias de massa e energia na fase liquida €

negligenciavel.
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Tabela 6-13 - Especificagdes no Caso Estudo 12
Sistema 3 : Benzeno (1) / Tolueno (2) / OrtoXileno (3)
Caso Estudo 12

Especificacdes:
- Razio de Refluxo 1.0
Vazio de Destilado (moles/h) 500,0

6.5.2 - CASO ESTUDO 13

Para simular o sistema 2, no caso estudo 13, sdo utilizados os dados na tabela 6-12
e as especificagdes na tabela 6-14. Os perfis resultantes do modelo de estagios de ndo
equilibrio sdo mostrados nas figuras 6-25 e 6-26. Nesse caso estudo, os resultados

também coincidem com os resultados obtidos anteriormente, nos sistemas 1 ¢ 2.

Tabela 6-14 - Especificagdes no Caso Estudo 13
Sistema 3 : Benzeno (1) / Tolueno (2) / OrtoXileno (3)
Caso Estudo 13

Especificagdes:
Vazio de Destilado (moles/h) 500,0
Fragdo Molar do Componente 1 no Destilado 0,7

6.5.3- CONCLUSAO

No sistema 3, foram obtidos os mesmos resultados dos sistemas 1 e 2, estudados

anteriormente.
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Figura 6-23 - Comparagido dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicio (fracio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 12
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Figura 6-24- Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢éo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 12
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6.6 - SISTEMA 4 - ACETONA / ETANOL / AGUA

O sistema 4 estudado ¢ um sistema ndo ideal ternario, constituido por acetona,
etanol ¢ agua. O sistema 4 ¢ testado em 2 casos diferentes, ou seja, para 2 diferentes

especificacdes.
Para a simulagio do sistema 4 sdo considerados os dados fornecidos na tabela 6-15.

Tabela 6-15 - Dados para a Simulagdo do Sistema 4

Sistema 4 : Acetona (1) / Etanol (2) / Agua (3)

Numero de pratos 20
Prato de alimentagio 10
Temperatura de alimentagio (° C) 40
Vazio de Alimentagdo (mol/h) 1.500
Fragdo molar

(O 0,5

2) 0,2

(3) 0,3
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Parcial
Diametro do Prato (m) 0,3

6.6.1 - CASO ESTUDO 14

Os dados para a simulagdo do caso estudo 14 estdo na tabela 6-15 e as

especificagbes seguem na tabela 6-16.

Os perfis obtidos com a simulagdo sdo comparados com o modelo de estigio de

equilibrio com 100% de eficiéncia (figura 6-27) e 50% de eficiéncia (figura 6-28).
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Tabela 6-16 - Especificacdes no Caso Estudo 14
Sistema 4 : Acetona (1) / Etanol (2) / Agua (3)
Caso Estudo 14

Especificagdes:
Razdo de Refluxo 1.0
Vazio de Destilado (moles/h) 500.0

Novamente nesse caso, o comportamento dos perfis do modelo de estagios de ndo
equilibrio e equilibrio com 50% ¢ 100% de eficiéncia global de Murphree, se

mantiveraim.

No sistema 4, a fase vapor controla as transferéncias de massa ¢ energia ¢ a
resisténcia na fase liquida é desprezivel, da mesina maneira que nos sistemas anteriores

estudados.

6.6.2 - CASO ESTUDO 15

Os dados para a simulacdo do caso estudo 15 estdo na tabela 6-15 e as

especificagbes seguem na tabela 6-17.

Os perfis obtidos com a simula¢do sdo comparados com o modelo de estagio de
equilibrio com 100% de eficiéncia (figura 6-29) e 50% de eficiéncia (figura 6-30). No

caso estudo 15, os resultados obtidos ndo diferem dos obtidos anteriormente.
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Tabela 6-17 - Especifica¢des no Caso Estudo 15
Sistema 4 : Acetona (1) / Etanol (2) / Agua (3)
Caso Estudo 15

Especificagdes:
Vazdo de Destilado (moles/h) 500,0
Fragdo Molar do Componente 1 no Destilado 0.9

6.6.3 - CONCLUSAQO

No sistema 4, foram observados os mesmos resultados dos demais sistemas

anteriormente estudados.
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6.7 - SISTEMA 5 - ACETALDEIDO / ETANOL / AGUA

O sistema 5 estudado € uma mistura nio ideal ternaria constituida por: acetaldeido,
etanol ¢ dgua. O sistema 5 ¢ testado com 2 especificacdes diferentes, os dados

necessarios para as simulagdes estdo na tabela 6-18.

Tabela 6-18 - Dados para a Simula¢do do Sistema 5

Sistema 2 : Acetaldeido (1) / Etanot (2) / Agua (3)

Namero de pratos 30
Prato de alimentagio 10
Temperatura de alimentagio (° C) 30
Vazio de Alimentagido (mol/h) 1.500
Fragdo molar

(1) 0,45

(2) 0,01

3) 0,54
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Total
Didmetro do Prato (m) 0,4

6.7.1 - CASO ESTUDO 16

As especificacgdes do caso estudo 16, para o sistema 5, seguem na tabela 6-19. Os
graficos obtidos com a simulag¢io do caso 16 seguem nas figuras 6-31 e 6-32 abaixo. Os

resultados obtidos nio diferem dos vistos anteriormente.

No sistema 5 praticamente ndo ha resisténcia a transferéncia de massa em ambas as
fases, uma vez que as fragdes molares na interface e no seio das fases liquida e vapor sdo
iguais. Somente o perfil de temperatura na fase vapor ¢ diferente dos perfis da interface e

fase liquida.
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Tabela 6-19 - Especificagdes no Caso Estudo 16
Sistema 5 : Acetaldeido (1) / Etanol (2) / Agua (3)
Caso Estudo 16

Especificagdes:
Razio de Refluxo 1.0
Vazio de Destilado (moles/h) 500,0

Pelos graficos nas figuras 6-31 e 6-32, pode-se concluir que apos o estagio 18
praticamente ndo hd mais troca de massa ¢ energia pois todos os perfis se mantém

constantes.

6.7.2 - CASO ESTUDO 17

As especificagdes do caso estudo 17, para o sistema 5, seguem na tabela 6-20. Os
graficos obtidos com a simulagdo do caso 17 seguem nas figuras 6-33 e 6-34 abaixo. Os

resultados continuam coincidentes com os anteriores.

Tabela 6-20 - Especifica¢des no Caso Estudo 17
Sistema 5 : Acetaldeido (1) / Etanol (2) / Agua (3)
Caso Estudo 17

Especificagdes:
Vazdo de Destilado (moles/h) 500
Fragdo Molar do Componente 1 no Destilado 0,9999
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6.7.3 - CONCLUSAO

Para todos os sistemas testados, ideais e ndo ideais, o comportamento do modelo de
estagios de ndo equilibrio, em relagdo ao modelo de estagios de equilibrio foi 0 mesmo.
Uma explicago para 1sso, ¢ o fato de que em todos os sistemas estudados, o tempo de

contato € praticamente 0 mesmo.
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Figura 6-31- Comparagdo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicio (fracio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibric e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 16
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Figura 6-32- Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 16
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Figura 6-33 - Comparacio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fracio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de nfio equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
100% de efici€éncia para o caso 17
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Figura 6-34- Comparacgéio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigdo (fragio molar de
liquido ¢ de vapor) do modelo de estagios de nio equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 17



CAPITULO 6 - SIMULACAO E RESULTADOS 170

6.8 - SISTEMA 6 - BUTANO / PENTANO / HEXANO /HEPTANO

O sistema 6 estudado ¢ uma mistura ideal quaternania constituida por: butano,

petano, hexano e heptano. Os dados necessarios para a simulagdo do sistema 6 estdo na
tabela 6-21.

Tabela 6-21 - Dados para a Simulagdo do Sistema 6

Sistema 6 : Butano (1) / Pentano (2) / Hexano (3) / Heptano (4)

Numero de pratos 30
Prato de alimentagio 15
Temperatura de alimentacdo (° C) : 30
Vazio de Alimentagido (mol/h) 1.500
Fra¢do molar
(h 0,25
(2) 0,25
3) 0,25
(4) 0,25
Pressdo (atm) 1,0
Tipo de Condensador Parcial
Diametro do Prato (m) 0,5

6.8.1 - CASO ESTUDO 18

Os dados necessarios para a simulagdo do caso estudo 18, para o sistema 6, seguem
na tabela 6-21 e as especificagdes na tabela 6-22. Os perfis obtidos seguem nas figuras
6-35 e 6-36, onde sdo comparados com os perfis do modelo de estagios de equilibrio

com 100% e 50% de eficiéncia, respectivamente.
p
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Tabela 6-22 - Especificagdes no Caso Estudo 18
Sistema 6 : Butano (1) / Pentano (2) / Hexano (3) / Heptano (4)
Caso Estudo 18

Especificacgdes:
Razdo de Refluxo 1,0
Vazéo de Destilado (moles/h) 200.0

No sistema 6, apesar do maior nimero de componentes, também os perfis do
modelo de estagios de ndo equilibrio sdo similares aos do modelo de estagios de
equilibrio com 50% de eficiéncia ¢ afastados dos perfis do modelo de estagios de
equilibrio com 100% de eficiéncia giobal de Murphree.
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Figura 6-35- Comparacio dos perfis de temperatura, fluxos molares ¢ composi¢o (fracio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio € do modelo de estagios de equilibrio com
100% de eficiéncia para o caso 18
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Figura 6-36- Comparaco dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢do (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio ¢ do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 18
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6.9 - INFLUENCIA DOS COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE
MASSA E ENERGIA NA MODELAGEM DE ESTAGIOS DE
NAO EQUILIBRIO

Nesse item do trabalho, sdo verificadas as influéneias dos coeficientes de
transferéncia de massa e energia numa determinada separagdo, através da verificagdo das
mudangas ocorridas nos perfis de composicdo, de fluxos molares de liquido e vapor e de

temperatura.

Através destas simulagdes, pretende-se verificar a importincia do calculo dos
coeficientes de transferéncia de massa e energia na modelagem de estdgios de ndo

equilibrio.

Partindo-se do caso estudo 1 apresentado anteriormente, os coeficientes de
transferéncia de massa ¢ energia sdo multiplicados por diferentes fatores € novos perfis
sdo tragados e comparados com os perfis obtidos anteriormente na figura 6-2, que
compara os perfis da simulagdo da modelagem de estigios de ndo equilibrio com a

modelagem de estagios de equilibrio com eficiéncia de 50%.

6.9.1 - INFLUENCIA DOS COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE
MASSA BINARIO NA FASE VAPOR

Primeiramente, ¢ verificada a infiuéncia dos coeficientes de transferéncia de massa

binarios na fase vapor nos perfis resultantes.

O produto do coeficiente de transferéncia de massa binario e area interfacial tem
valor em torno de 0,25 moles/s no caso estudo 1. Essa informacio ¢ importante, para se

ter uma nocdo da ordem de grandeza dos valores dos coeficientes de transferéncia de
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massa nos casos estudos segumtes.

6.9.1.1 - CASO ESTUDO 19

A figura 6-37 mostra os perfis de composigdo, temperatura ¢ fluxos molares de
vapor e liquido na coluna, quando os coeficientes de transferéncia de massa na fase

vapor sdo 100 vezes maiores que no caso estudo 1.

Pelos perfis obtidos (figura 6-37), pode-se verificar que com o grande aumento dos
coeficientes de transferéncia de massa, todos os perfis que anteriormente eram proximos
dos perfis do equilibrio com 50% de eficiéncia sdo alterados. Pode-se notar nos graficos
de temperatura e fra¢do molar na fase vapor, que os perfis do seio da fase vapor ¢ da
interface coincidem, isto ¢ explicado pelo fato de gque com o grande aumento dos
coeficientes de transferéncia de massa, que também ¢ refletido nos coeficientes de
transferéncia de energia, ja que estes sdo fungdes dos primetros, a resisténcia tanto a
transferéncia de massa como de energia na fase vapor se torna desprezivel, e portanto,
tanto a temperatura na fase vapor como as fragdes molares de vapor dos componentes no

seio da fase vapor e interface se tornam iguais.

Os perfis obtidos, se os coeficientes de transferéncia de massa bindrios na fase
vapor sdo multiplicados por 1000, coincidem com os perfis mostrados na figura 6-37.
Conclui-se, entdo, que a partir de determinado valor dos coeficientes de transferéncia de
massa binarios, os perfis ndo mais se alteram isto porque a resisténcia a transteréncia de

massa ¢ energia se toma desprezivel a partir desse valor.

A transferéncia de massa na fase liquida também awmenta, uma vez que a
transferéncia de massa entre a fase vapor e interface aumenta, isto pode ser verificado

nos graficos de perfis de fragdo molar de liquido apresentados na figura 6-37.
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Figura 6-37- Comparacio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢do (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de néo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com

50% de eficiéncia para o caso 19
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Altos coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor significam zumento na
facilidade de transferéncia de massa entre a fase vapor ¢ a interface. Quando a
transferéncia de massa na fase vapor aumenta, aumenta também a transferéncia na fase
liquida, pois a fase vapor € que controla o processo de transferéncia ja que tem a maior

resisténcia.

Nos perfis apresentados ¢ evidente 0 aumento na eficiéncia da separagdo. Os perfis
do modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia de 50% ndo mais coincidem com o0s

perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio.

6.9.1.2 - CASO ESTUDO 20

A figura 6-38 mostra os perfis de composi¢do, temperatura e fluxos molares nas
fases liquida ¢ vapor da coluna comparados com o modelo de estigios de equilibrio com
50% de eficiéncia global, para quando os coeficientes de transferéncia de massa na fase

vapor sdo multiplicados por dois.

Pelos perfis apresentados na figura 6-38, pode-se verificar a tendéncia de
aproximagao dos perfis de composi¢do ¢ temperatura do seio da fase vapor e da interface
em decorréncia do aumento do coeficiente de transferéncia de massa na fase vapor.
Nesse caso, ja se v€ uma sensivel modificagdo nos perfis, com exce¢do dos perfis dos
fluxos totais de liquido e vapor. Pode-se também verificar o aumento na transferéncia de

massa tanto na fase vapor como na fase liquida.

Na figura 6-38, os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio se afastam um

pouco dos perfis de equilibno com 50% de eficiéncia.
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Figura 6-38- Comparagéio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicdo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de nio equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 20
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6.9.1.3 - CASO ESTUDO 21

No caso estudo 21, os coeficientes de transferéncia de massa binarios na fase vapor

do caso estudo 1 sdo divididos por 2.

Na figura 6-39 pode-se verificar as grandes altera¢ées nos perfis quando os
coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor sdo divididos por dois. Nesse caso,
com a diminui¢do dos coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor, as
transferéncia de massa ¢ energia entre as fases sdo dificultadas e, portanto, todos os

perfis sdo alterados.

Pelos perfis de composi¢do e temperatura mostrados na figura 6-39, fica evidente a
queda na transferéncia de massa em decorréncia do aumento na resisténcia a
transferéncia de massa na fase vapor que controla todo o processo de transferéncia de

massa e energia.

Os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio, na figura 6-39, se afastam dos
perfis do modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia, apresentando uma

eficiéncia menor que 50%.

6.9.1.4 - CASO ESTUDO 22

A figura 6-40 mostra os perfis obtidos pelo modelo de estagios de ndo equilibrio e
compara com o modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia, quando os
coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor sdo 100 vezes menores que no caso

estudo 1.
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Figura 6-39 - Comparagfio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigiio (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio ¢ do modelo de estagios de equilibrioc com
50% de eficiéncia para o caso 21
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Nesse caso, os coeficientes de transferéncia de massa na fase vapor sdo tdo
pequenos, que a resisténcia a transferéncia de massa e energia em todas as fases €
dificultada ao maximo. Pelos perfis de temperatura mostrados na figura 6-40, fica
evidente que ndo ha transferéncia de energia, uma vez que tanto a temperatura na fase
liquida, como na fase vapor sdo constantes e somente se alteram no condensador ¢
refervedor onde existe o equilibrio. Os perfis de composi¢do (figura 6-40) também
demonstram a ndo existéncia de transferéncia de massa na fase liquida ¢ na fase vapor,

uma vez que todas as fragdes molares praticamente nio sdo alteradas na coluna.

Os perfis resultantes estio muito longe dos perfis do equilibrio com 50% de
eficiéncia, isto porque nesse caso, a resisténcia a transferéncia de massa e energia na fase
vapor ¢ tio grande que praticamente nio ha transferéncia de massa e energia. A

eficiéncia nesse caso € praticamente zero.

6.9.1.5 - CONCLUSAQ

Nos casos estudos 19 a 22, ha alteragdo em todos os perfis resultantes devido a
modificacdo nos coeficientes de transferéncia de massa binario na fase vapor; conclui-se,
entdo, que se¢ deve tomar cuidado com as correlagdes utilizadas nos calculos desses

valores, uma vez que estes influenciam em todos os perfis .

A exatiddo dos produtos “coeficientes de transferéncia de massa binarios e area
interfacial” na fase vapor sdo importantes, uma vez que alteragdes nos mesmos acarretam

alteragdes em todos os perfis.

Quanto maiores os produtos “coeficientes de transferéncia de massa binarios ¢ area
interfacial” na fase vapor, menor ¢ a resisténcia a transferéncia de massa ¢ energia na

fase vapor.
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Figura 6-40 - Comparacfio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicio (fragdo molar de
liquido ¢ de vapor) do modelo de estagios de nfc equilibrio ¢ do modelo de estagios de equilibric com
50% de eficiéncia para o caso 22
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6.9.2 - INFLUENCIA DO COEFICIENTE DE TRANSFERENCIA DE
MASSA BINARIO NA FASE LIQUIDA

Para a verifica¢do da influéncia dos coeficientes de transferéncia de massa binarios
na fase liquida € importante saber que a ordem de grandeza do produto do coeficiente de
transferéncia de massa binario e area interfacial no caso estudo 1 varia de 10 a 50

moles/s.

6.9.2.1 - CASO ESTUDO 23

A figura 6-41 mostra os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio comparado
com o modelo de estadgios de equilibrio com 50% de eficiéncia, quando os coeficientes

de transferéncia de massa na fase liquida sdo 100 vezes maiores que no caso estudo 1.

Os perfis obtidos na figura 6-41 nido sdo diferentes dos obtidos no caso estudo 1
(figura 6-2). O valor do coeficiente de transferéncia de massa binario na fase liquida ¢, ja
no caso estudo 1, tdo grande que quando multiplicado por 100 em nada altera os perfis,
isto porque a fase liquida no caso estudo 1 ja tem a resisténcia a transferéncia de massa ¢
energia negligencidvel. Aumentando-se o valor dos coeficientes de transferéncia de
massa na fase liquida e, consequentemente, o coeficiente de transferéncia de energia na
fase liquida, ndo tornara a resisténcia a transferéncia de massa e energia na fase liquida

mais negligencidvel do que ja é.

6.9.2.2 - CASO ESTUDOQO 24

Os perfis obtidos quando os coeficientes de transferéncia de massa binarios na fase

liquida si3o multiplicados por dois, s3o coincidentes com os perfis obtidos no caso 23.
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Figura 6-41 - Comparaco dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicio (fracio molar de
liguido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 23
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6.9.2.3 - CASO ESTUDO 25

Os perfis obtidos quando os coeficientes de transferéncia de massa binarios na fase
liquida sdo divididos por dois, também coincidem com os perfis apresentados na figura 6-
2, 1sto porque os coeficientes de transferéncia de massa na fase liquida, no caso estudo 1,
sdo tio altos que mesmo divididos por dois, continuam grandes. Os perfis de temperatura
e composi¢gdo na mterface e na fase liquida continuam coincidentes ¢ em nada
influenciam, portanto, nos perfis da fase vapor, que continua a controlar todo o processo

de transferéncia de massa e energia.

6.9.2.4 - CASO ESTUDO 26

A figura 6-42 mostra os perfis quando os coeficientes de transferéncia de massa

binarios na fase liquida s@o cem vezes menores que no caso estudo 1.

Nesse caso, ao se diminuir demais os coeficientes de transferéncia de massa na fase
liquida, estes passam a influenciar, ou seja, a fase liquida passa a apresentar uma
resisténcia consideravel tanto a transferéncia de massa como a transferéncia de energia ja
que esta ¢ funcdo da primeira. O perfil de temperatura (figura 6-42) na sec¢do de
esgotamento, ou sgja, abaixo do estigio de alimentagfo, cail abruptamente e ndo se iguala
mais ao perfil de temperatura na interface, uma vez que a resisténcia a transferéncia de

energia entre a fase liquida e interface € muito grande.

Nesse caso estudo, a queda na eficiéncia a transferéncia de massa na fase liquida €
refletida na transferéncia de massa na fase vapor que também diminui. Os perfis
resultantes diferem bastante dos perfis do equilibrio com 50% de eficiéncia, isto porque
as transferéncias de massa e energia sdo dificultadas, o que resulta numa diminuigdo

consideravel na eficiéncia global da separagdo.
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Figura 6-42 - Comparagéo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 26




CAPITULO 6 - SIMULACAO E RESULTADOS 187

6.9.2.5 - CONCLUSAO

A exatiddo dos produtos “coeficientes de transferéncia de massa binarios e area
interfacial” € importante, uma vez que alteragdes nos mesmos acarretam alteracdes em

todos os perfis.

Pelos casos estudados, verifica-se que a exatiddo dos coeficientes de transferéncia
de massa binarios na fase vapor sdo muito mais importante do que na fase liquida, isto
porque é a fase vapor que controla os processos de transferéncias de massa e energia. Os
produtos “coeficientes de transferéncia de massa bindrios e area interfacial” na fase
liquida, s3o muito elevados, de forma que ndo ha resisténcia as transferéncias de massa e

energia nessa fase.

6.9.3 - INFLUENCIA DOS COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE
ENERGIA NA FASE VAPOR

O caso estudo 1 ¢ simulado novamente, com alteragdes nos valores dos coeficientes
de transferéncia de energia na fase vapor. Os produtos dos coeficientes de transferéncia

de energia e area interfacial na fase valor tém valores em torno de 35 J/(s.K) no caso

estudo 1.

6.9.3.1 - CASO ESTUDO 27

A figura 6-43 mostra os perfis de composi¢io, temperatura e fluxos molares de
liquido e vapor na coluna, obtidos na simulagio do caso estudo 27, onde os coeficientes

de transferéncia de energia na fase vapor do caso estudo 1 sdo multiplicados por 100.
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A partir da figura 6-43 pode-se verificar que com o aumento do coeficiente de
transferéncia de energia na fase vapor, somente o perfil de temperatura na fase vapor €
alterado, os perfis de composi¢do (fragdo molar nas fases vapor, liquida e interface), de
temperatura nas fases liquida ¢ interface e dos fluxos molares de liquido e vapor na

coluna, ndo sdo alterados de maneira a ser notada nos perfis resultantes.

O perfil de temperatura na fase vapor converge para o perfil de temperatura na
interface e fase liquida, os quais continuam 0s mesmos anteriormente vistos (figura 6-2),
uma vez que com o aumento dos coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor, a
resisténcia a transferéncia de energia na fase vapor se tornou negligenciavel. O grafico de
temperatura, mostrado na figura 6-43, mostra que para esse caso estudo esta ocorrendo o

equilibrio térmico (temperatura constante).

6.9.3.2 - CASO ESTUDO 28

A figura 6-44 mostra os perfis resultantes quando os coeficientes de transferéncia de
energia na fase vapor sdo multiplicados por dois € compara com os perfis do modelo de

estagios de equilibrio com eficiéncia de 50%.

Através do perfis apresentados na figura 6-44 verifica-se 0 mesmo resuitado do caso
estudo 27, os coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor em nada alteraram os
perfis de composigdo e fluxos molares de liquido e vapor na coluna, ou os perfis de

temperatura nas fase liquida e interface.

Pelo grafico de temperatura apresentado na figura 6-44 ja se pode verificar a
aproxima¢do da temperatura na fase vapor as temperaturas nas fase liquida e interface,
pois com o aumento dos coeficientes de transferéncia de energia, a resisténcia a

transferéncia de energia entre a fase vapor e interface cai.
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Figura 6-43 - Comparagéo dos perfis de temperatura, fluxos molares € composigio (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibric com
50% de eficiéncia para o caso 27
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Figura 6-44 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢do (fracio molar de
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6.9.3.3 - CASO ESTUDO 29

Nesse caso estudo, ¢ feita uma simulagdo dividindo-se o valor dos coeficientes de
transferéncia de energia na fase vapor, do caso estudo 1, por dois. A figura 6-45 mostra

os perfis resultantes.

Nesse caso também, apenas o perfil de temperatura na fase vapor ¢ alterado. Pode-
se verificar, comparando-se o grafico de temperatura da figura 6-45 com o grafico de
temperatura da figura 6-2, que ha um afastamento do perfil da temperatura na fase vapor
dos perfis de temperatura na fase liqmda e interface, isto porque o aumento dos
coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor dificulta a transferéncia de energia

entre a fase vapor ¢ interface.

6.9.3.4 - CASO ESTUDO 30

A figura 6-46 mostra os perfis obtidos quando os valores dos coeficientes de

transferéncia de energia na fase vapor do caso estudo 1 sdo multiplicados por cem.

Nos perfis apresentados na figura 6-46 fica evidente a pouca mfluéncia dos
coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor nos perfis de composigio, mesmo

quando reduzidos drasticamente.

Nesse caso, os perfis dos fuxos molares de liquido ¢ vapor sdo alterados,

principalmente nos pratos proximos ao refervedor.
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Figura 6-45 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composicdo (fracio molar de
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Figura 6-46 - Comparacio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fragio molar de
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Os perfis de temperatura na fase liquida ¢ interface ndo se alteram e o perfil de
temperatura na fase vapor mantém-se praticamente constante € completamente afastado
dos demais pertfis de temperatura. Como os coeficientes de transferéncia de energia séo
pequenos, a resisténcia a transferéncia de energia entre a fase vapor e interface ¢ grande
e a temperatura na fase vapor sé se iguala as demais temperaturas no condensador e

refervedor, onde existe o equilibrio.

6.9.3.5 - CONCLUSAO

A partir dos resultados dos casos estudos 27 a 30, pode-se concluir que um desvio
no célculo dos coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor praticamente ndo
altera os perfis de composigdo, fluxos molares e temperatura na fase liquida e interface,

mas, estes valores influenciam no perfil de temperatura na fase vapor.

6.9.4 - INFLUENCIA DOS COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE
ENERGIA NA FASE LIQUIDA

O produto “coeficiente de transferéncia de energia e area interfacial” na fase liquida

tem valor em torno de 2.400 J/{(s.K) no caso estudo 1.

6.9.4.1 - CASO ESTUDO 31

Nesse caso estudo, sdo comparados os perfis obtidos do modelo de estagios de
equilibrio com 50% de eficiéncia, com os perfis obtidos do modelo de ndo equilibrio,
quando os coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida do caso estudo 1, sdo

multiplicados por cem (figura 6-47).
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Figura 6-47 - Comparagdo dos perfis de temperatura, fluxos molares ¢ composigio (fracio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de nfo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para ¢ caso 31



CAPITULO 6 - SIMULACAO E RESULTADOS 196

Os perfis na figura 6-47 coincidem com os perfis da figura 6-2, isto porque os
valores dos coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida, no caso estudo 1 sdo
bastante altos e multiplica-los por cem, em nada altera os perfis de composigdo na fase
liquida e interface que ja sdo coincidentes. A temperatura na fase liquida, nesse caso, ndo
se altera mais que 0,2 graus K e, portanto, os perfis sio praticamente 0s mesmos
apresentados no caso estudo 1, que também convergem para os perfis do modelo de

estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia.

6.9.4.2 - CASO ESTUDO 32

Nesse caso, os coeficientes de transferéncia de energia na fase liquda do caso
estudo 1 sdo multiplicados por dois. Da mesma maneira que os perfis nio se modificam
quando os coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida sdo multiplicados por

cem, se multiplicados por dois, obviamente, também nio se alteram.

6.9.4.3 - CASO ESTUDO 33

Também no caso de se dividir por dois os coeficientes de transferéncia de energia
na fase liquida, em nada se altera os perfis resultantes que sdo iguais aos perfis

apresentados nos casos estudos 1, 31 e 32, mostrados anteriormente.

6.9.4.4 - CASO ESTUDO 34

No caso estudo 34, dividem-se os valores dos coeficientes de transferéncia de
energia na fase liquida por 100, de maneira a toma-los na mesma ordem de grandeza dos

coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor. Agora, a resisténcia a
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transferéncia de energia entre a fase liquida e a interface nio € negligenciavel. A figura 6-
48 mostra os perfis resultantes desta simulagdo e compara com os perfis do modelo de

estagios de ndo equilibrio com 50% de eficiéncia.

De acordo com os perfis mostrados na figura 6-48, a grande reduc¢do nos
coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida altera significativamente todos os
perfis. O perfil de temperatura na fase liquida na se¢do de esgotamento € bastante
alterado a partir do estagio 10 onde ha alimentacdo de um liquido a temperatura de 40
2C. Nesse prato ocorre uma queda na temperatura da fase liquida que ndo mais se iguala
a temperatura da interface, a ndo ser no refervedor, isto devido aos baixos valores dos
coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida que dificultam a transferéncia de

energia entre a fase liquida e a interface.

Os perfis de fluxo de liquido e vapor também na se¢io de esgotamento caem ¢ 0s
perfis de fragdo molar nas fases liquida e vapor nfo mais se adequam ao do equilibrio
com 50% de eficiéncia, uma vez que uma mudanga tio grande na eficiéncia da
transferéncia de energia entre as fases faz com que a eficiéncia na transferéncia de massa
também caia. Os perfis de fracdo molar na fase liquida e interface continuam a ser
coincidentes, pois a resisténcia a transferéncia de massa na fase liquida, continua a ser
neghigenciavel. Os perfis de temperatura na fase vapor ¢ na interface, também ndo sio

alterados.

6.9.4.5 - CONCLUSAQ

Pelos casos estudos 31 a 34, fica evidente que um desvio no calculo dos
coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida, a nfo ser que seja muito grande,
ndo provoca qualquer alteracdo nos perfis resultantes, quando a resisténcia as

transferéncias de massa e energia na fase liquda for nula.
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Figura 6-48 - Comparagdo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigdo (fragio molar de
liquido ¢ de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 34
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6.9.5 - INFLUENCIA DOS COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA DE
ENERGIA NAS FASES LIQUIDA E VAPOR NOS CALORES DO
REFERVEDOR E CONDENSADOR

Os calores fornecido ao refervedor e retirado do condensador para o caso estudo 1 ¢

para os casos estudos 27 a 34 sdo comparados na tabela 6-23.

Tabela 6-23 - Comparacdo dos Calores no Refervedor e Condensador

Caso Estudo heY .a het.a | QR(10°J/h) | QC(10°J/h)
(J/(s.K)) | (J(s.K))

Caso Estudo 1 35 2.400 28,1722 10,9388
Caso Estudo 27 3.500 2.400 27,9904 10,7567
Caso Estudo 28 70 2.400 28,0871 10,8531
Caso Estudo 29 17,5 2.400 28,3090 11,0779
Caso Estudo 30 0,35 2.400 31,3557 14,0971
Caso Estudo 31 35 240.000 28,1718 10,9380
Caso Estudo 32 35 4.800 28.1720 10,9384
Caso Estudo 33 35 1.200 28,1727 10,9395
Caso Estudo 34 35 24 28,1975 10,9879

Nos casos estudos 27 a 30, os coeficientes de transferéncia de energia na fase
liquida sdo mantidos constantes, enquanto os coeficientes de transferéncia de energia na
fase vapor sdo alterados. Pode-se verificar através da tabela 6-23, que a medida que o
coeficiente de transferéncia de energia na fase vapor é reduzido, ou seja, que a
resisténcia a transferéncia de energia na fase vapor ¢ aumentada, o calor que deve ser

fornecido ao refervedor e o calor que deve ser removido do condensador aumentam.

Nos casos estudos 31 a 34, os coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor
sdo mantidos constantes, enquanto os coeficientes de transferéncia de energia na fase

liquida sdo alterados. Verifica-se, na tabela 6-23, que a medida que o coeficiente de
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transferéncia de energia na fase liquuda é reduzido, pouco se alteram os valores dos
calores do condensador e refervedor, isto porque esse valor ¢ bastante alto. Somente no

caso estudo 34 € verificada uma mudanca mais sensivel nesses valores.

6.10 - INFLUENCIA DO DIAMETRO DO PRATO NA MODELAGEM
DE ESTAGIOS DE NAO EQUILIBRIO

E feito um estudo da influéncia do didmetro do prato na modelagem de estagios de
equilibrio. Mantida a vazao constante, € variado o didmetro da coluna para verificar as
alteracdes nos perfis resultantes. O caso estudo 1 (tabelas 6-1 e 6-2) referente ao sistema

1, em que o didmetro do prato € de 0,3 metros é tomado como base.

6.10.1 - CASO ESTUDO 35

No caso estudo 35 € considerado um didmetro de 0,05 metros e ndo ha

convergéncia do programa, pois o didmetro do prato ¢ muito pequeno para a vazio
utilizada.

6.10.2 - CASO ESTUDO 36

Para um didmetro de 0,1 m, o tempo de contato ¢ bem pequeno, mas ha

convergéncia do programa ¢ os perfis resultantes sdo mostrados na figura 6-49.
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Figura 6-49 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fragio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de néo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para ¢ caso 36
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Como pode ser verificado na figura 6-49, os perfis do modelo de estagios de ndo
equilibrio ndo mais convergem para os perfis do modelo de estagios de equilibrio com
eficiéncia de 50%, nesse caso, convergem para os perfis do modelo de estagios de
equilibrio com eficiéncia de 30% de acordo com a figura 6-50. Como o didmetro diminui,

o tempo de contato também diminui €, consequentemente, a eficiéncia do prato cai .

6.10.3 - CASO ESTUDO 37

Nesse caso, o didmetro ¢ igual a 0,5 metros. Pela figura 6-51 verifica-se que os

perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio obtidos coincidem com os perfis do caso

estudo 1 onde o didmetro é de 0,3 metros.

6.10.4 - CASO ESTUDO 38

No caso estudo 38, o didmetro ¢ de 1 metro. Os perfis do modelo de estagios de ndo

equilibrio obtidos coincidem com os perfis do modelo de estagios de equilibrio com 50%

de eficiéncia da mesma maneira que nos casos estudos 1 ¢ 37.

6.10.5 - CASO ESTUDO 39

O didmetro ¢ de 5 metros nesse caso estudo. Os perfis de composigdo, de

temperatura ¢ de fluxos molares sdo mostrados na figura 6-52. Nesse caso, os perfis

diferem dos perfis de equilibrio com eficiéncia de 50%.
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Figura 6-51 - Comparagio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fracio molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 37
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Figura 6-53 - Comparagfio dos perfis de temperatura, fluxos molares e composi¢io (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de ndo equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
70% de eficiéncia para o caso 39
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No caso estudo 39, os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio, convergem
para os perfis apresentados pelo modelo de equilibrio com uma eficiéncia de 70% (figura
6-53). Isto porque com o aumento do didmetro, ha um aumento no tempo de contato e,

consequentemente, na eficiéncia global da coluna.

6.10.6 - CASO ESTUDO 40

No caso estudo 40, o didmetro é de 30 metros. Pela figura 6-54 verifica-se a nido
adequagdo dos perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio ao modelo de estagios de

equilibrio com 50% de eficiéncia.

Os perfis do modelo de estagios de ndo equilibrio no caso estudo 40 se adequam
aos perfis do modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia de 90% (figura 6-55).
Nesse caso, o aumento no didmetro € tdo grande que praticamente as fases liquida e

vapor saem em equilibrio.

6.10.7 - INFLUENCIA DO DIAMETRO NO TEMPO DE CONTATO

De acordo com o didmetro utilizado, o tempo de contato varia. Sdo mostrados no

tabela 6-24, os valores aproximados dos tempos de contato em diferentes casos estudos.

O tempo de contato na se¢io de esgotamento e na seg¢fo de retificagdo sdo
diferentes e, portanto, ambos sfo tabelados. Com o aumento do didmetro sendo que a
vazdo esta constante, o tempo de contato aumenta o que faz com que a eficiéncia na

transferéncia de massa e energia também aumente.
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Figura 6-54 - Comparagfo dos perfis de temperatura, fluxos molares e composigdo (fragdo molar de
liquido e de vapor) do modelo de estagios de nio equilibrio e do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia para o caso 40
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Os casos em que o tempo de contato é muito grande sdo simula¢des sem significado
pratico, pois € inviavel deixar tanfo tempo o liquido parado em cada estdgio; sdo apenas
casos ilustrativos para se verificar a influéncia do didmetro do prato nos perfis resultantes

do modelo de estagios de nio equlibrio.

Tabela 6-24 - Comparagdo do Tempo de Contato

Caso Estudo Didmetro (m) Tempo de Contato (s)
Esgotamento Retificagfo
37 0,1 1 7
1 0,3 30 150

38 0,5 90 435
39 1,0 400 1.950
40 5,0 17.000 86.000
41 30,0 2,5 10° 10,0 10°

6.10.8 - CONCLUSAO

Mantendo-se a vazlo constante, quanto maior o didmetro do prato, melhor é a

separagdo, isto porque o tempo de contato no prato aumenta,

Foi verificado também, que mantendo-se o didmetro constante, a medida que a
vazdo ¢ aumentada, o tempo de contato diminwi e, portanto, os perfis do modelo de
estdgios de ndo equilibrio convergem para perfis de equilibrio com eficiéncia global

menor.
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6.11 - COMPARACAO DO TEMPO COMPUTACIONAL DOS
MODELOS DE ESTAGIOS DE EQUILIBRIO E NAO
EQUILIBRIO

O tempo computacional para cada iteragio ¢ o numero de iteragdes para
convergéncia do modelo de estagios de ndo equilibrio ¢ do modelo de estagios de
equilibrio com 50% de eficiéncia para diferentes casos estudos sdo comparados na tabela
6-25. O computador utilizado nas simulagdes dadas na tabela 6-25 foi um PC 486, 66
MHz (com 8 Mbytes RAM).

Tabela 6-25 - Comparagéo do Tempo Computacional

Caso Estudo Equilibrio (50%) Nio Equilibrio
Nuamero Tempo Numero Tempo
de Computacional (s) de Computacional (s)
Iteragdes por lteragio Iteragdes por Iteragdo
1 5 0,60 3 8,33
5 9 0,55 3 8,33
10 6 0,67 2 6,50
11 6 0,50 2 7,00
14 5 0,40 2 6,50
15 6 0,50 2 6,50
16 10 0,80 2 10,0
17 12 0,75 3 10,0
18 10 0,80 3 11,0

O caso estudo 1 € um sistema terario ideal com 30 estagios € o caso estudo 5 € o
mesmo sistema com diferente especificagio; em ambos 0s casos 0 tempo computacional
¢ 0 mesmo para o modelo de estagios de nfo equilibrio e altera pouco para o modelo de

estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia.
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Os casos estudos 10 a 17 sdo de sistemas ndo ideais ternarios. Os casos estudos 10,
11, 14 ¢ 15, tém 20 estagios e, apesar de serem sistemas diferentes e com especificacdes
diferentes, o tempo computacional praticamente ¢ o mesmo. Os casos estudos 16 e 17
tém 30 estagios, 0 aumento no nimero de estdgios aumenta o tempo computacional em
praticamente 3 segundos para o modelo de estagios de nio equilibrio e 0,20 segundo para

o modelo de estagios de equilibrio com 50% de eficiéncia.

O caso estudo 18 ¢ um sistema ideal quaternario; nesse caso devido ao aumento do
mimero de componentes, o tempo computacional para cada iteracdo na modelagem de
estagios de ndo equilibrio é acrescido de praticamente 3 segundos em relagdo aos
sistemas ideails ternarios com o mesmo numero de estagios enquanto na modelagem de

estagios de equilibrio € acrescido de 0,2 segundo.

De maneira geral, pode-se concluir pelos dados da tabela 6-25, que cada iteragdo do
modelo de estagios de ndo equilibrio ¢ 13,5 vezes maior que do modelo de estagios de

equilibrio com 50% de eficiéncia.

6.12 - CONCLUSAQO

Foi possivel a convergéncia do programa desenvolvido, baseado no algoritmo
mostrado nesse trabalho, para diferentes sisternas (ideal e ndo ideal), tipos de
condensador (total ou parcial), nimeros de componentes, numeros de estdgios ou tipos

de espectficacdo.

Nos sistemas estudados, todos os perfis do modelo de estidgio de nio equilibrio
obtidos sdo proximos dos perfis do modelo de estagios de equilibrio com eficiéncia
global de Murphree em tomo de 50%, sendo que em todos os casos estudados, o tempo

de contato foi mantido em torno de 100 segundos. Krishnamurthy e Taylor (1985c¢)
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também obtiveram perfis de eficiéncia em torno de 50%, em seus trabalhos.

Nos perfis de temperatura apresentados, geralmente, as temperaturas na interface e
fase liquida coincidem, enquanto que,a temperatura na fase vapor é superior ¢ afastada
das demais. Isto porque, em todos os sistemas estudados, a resisténcia a transferéncia de
energia na fase liquida ¢ negligenciavel e a fase vapor é que controla a transferéncia de

energia.

Os perfis de fragdo molar de liquido na interface € no seio da fase liquida sdo
sempre coincidentes, pois, em todos 0s sistemas estudados, a resisténcia a transferéncia
de massa na fase liquida € desprezivel. Os perfis de fracdo molar de vapor na interface e
no seio da fase vapor sdo diferentes, onde sempre a interface é mais rica nos
componentes mais volateis uma vez que tem maior facilidade de transferéncia de massa

com a fase liquida.

Nos trabalhos de Krishnamurthy ¢ Taylor (1985a,b), a suposi¢do de igualdade das
fragdes molares de liquido na interface e no seio da fase liquida é feita logo de inicio,
diminuindo o numero de equagdes, mas, apesar das transferéncias de massa e energia na
destilagdo geralmente ser controlada pela fase vapor, isto nem sempre € o caso. Quando
as forcas de transferéncia de massa s3o pequenas, como no caso da destilagdo extrativa ¢
azeotrépica ou para separagbes com alto grau de pureza, a resisténcia da fase liquida
assume grande importincia; por este motivo, ndo foi feita tal simplificagdo nesse
trabalho.

A resisténcia as transferéncias de massa € energia depende da solubilidade do gas
no liqudo. Se o gas ¢ altamente soluvel no liquido, a resisténcia na fase liquida ¢
negligenciavel. Se o gas for relativamente insolavel no liquido, a resisténcia na fase

gasosa se torna negligenciavel, em comparagio com a resisténcia na fase liquida.
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A consideragdo de equilibrio térmico praticamente ndo altera os perfis de
composi¢do, mas, altera bastante o perfil de temperatura na fase vapor e,
consequentemente, a quantidade de energia que deve ser fornecida ao refervedor e a que

deve ser removida do refervedor.

Outra conclusdo verificada nesse capitulo ¢ que o modelo de estagios de equilibrio
com 50% de eficiéncia parece prever um numero menor de estagios para uma dada
separagdo, do que o modelo de estagios de ndo equilibrio. Krishnamurthy e Taylor
(1985c¢) chegaram a esse mesmo resultado e concluiram que o modelo de estagios de ndo

equilibrio ¢ fisicamente mais realista do que o modelo de estagios de equilibrio.

Pelos estudos feitos, verifica-se que a variagdo dos coeficientes de transferéncia de
massa nas fase vapor e liquida provocam alteragdes sensiveis em todos os perfis,
enquanto que, a variagdo dos coeficientes de transferéncia de energia nfo alteram
sensivelmente os perfis de composi¢do e temperatura, com exce¢do da temperatura na
fase vapor e, consequentemente, do calor fornecido ao refervedor, isto se tratando dos

coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor.

Nos casos estudados, a ordem de grandeza dos coeficientes de transferéncia de
energia nas fases liquida e vapor sdo bem diferentes. A influéncia desses coeficientes
depende desta ordem de grandeza. Nos casos testados, a fase vapor ¢ que controla tanto
o processo de transferéncia de massa como o de energia, portanto, tem valores pequenos,
enquanto que, a fase liquida tem coeficientes de transferéncia de massa ¢ energia
elevados, o que faz com que a resisténcia as transferéncias de massa e energia na fase

liquida seja neghgenciavel.

No caso dos coeficientes de transferéncia de energia na fase liquida, fica evidente
que estes valores sdo tdo altos, que, uma diminui¢do, a ndo ser que muito grande, ndo

altera nenhum dos perfis, nem mesmo os perfis de temperatura nas fase liquda ¢
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interface que continuam coincidentes.

Os coeficientes de transferéncia de energia na fase vapor sdo valores baixos, e
portanto, a medida que sdo aumentados, o perfil de temperatura da fase vapor ¢
modificado, mas, os perfis de composi¢do ndo sdo alterados. A partir de um determinado
valor, quando os perfis de temperatura na fase vapor e na interface se igualam, ndo
adianta mais aumentar esses coeficientes, pois os perfis ndo mais se alteram, uma vez

que a resisténcia a transferéncia de energia na fase vapor ja se tornou negligenciavel.

Na auséncia de métodos especificos para avaliar individualmente os coeficientes de
transferéncia de calor, utiliza-se a analogia de Chilton Colburn para relacionar os
coeficientes de transferéncia de massa e calor. Esta analogia é geralmente usada para
colunas de contato continuo e ndo de pratos, mas as incertezas introduzidas através do
uso da analogia ndo invalidam a sua utilizacio, uma vez que verificou-se que esses

coeficientes, somente influenciam os perfis de temperatura na fase vapor.

Em casos em que tanto o coeficiente de transferéncia de energia na fase liquida
como na fase vapor sdo valores altos, pode-se assumir com seguranga o equilibrio

térmico nos pratos.

Pdde-se verificar também, a importincia dos coeficientes de transferéncia de massa
binario nas fases liqmda e vapor, uma vez que qualquer alteragdo nos mesmos, acarreta
alteragbes em todos os perfis, pois os coeficientes de transferéncia de energia sdo
diretamente proporcionais aos mesmos. Quanto maiores os coeficientes de transferéncia
de massa, mais proximos sdo os perfis de composi¢io e temperatura da interface ¢ do

seio da fase em questio.

Portanto, a exatiddo das correlagdes ou expressdes utilizadas no calculo dos

coeficientes de transferéncia de massa bindrios parece ser o fator que limita a precisdo
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das predi¢des do modelo de estagios de ndo equilibrio. O método da AIChE aparenta dar
bons resultados para os sistemas estudados, entretanto, essa correlagdo nfo pode ser
aplicada em sistemas em que ocorrem reagdes quimicas (King, 1980), onde melhores

correlagbes devem ser usadas.

Quanto a influéncia do didmetro do prato no modelo de estagios de ndo equilibrio,
conclui-se que quanto maior o didmetro, maior o tempo de contato para uma mesma
vazdo, o que aumenta as transferéncias de massa e energia e, consequentemente, melhora
a separacdo. Mas, ¢ importante assegurar que as vazdes especificadas e as caracteristicas
do prato ou recheio sejam coerentes, pois, se o didmetro especificado for muito pequeno
ou muito grande, os resultados obtidos nas simulagdes ndo terdo significado fisico, uma

vez que na pratica a coluna podera estar inundada.



CAPITULO 7

CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS

7.1 - CONCLUSOES

O modelo de estagios de ndo equilibrio para processos de separagio € caracterizado
fundamentalmente pelas equagdes de conservagdo de massa e energia que sdo escritas
separadamente para cada fase e conectadas pelos balangos de massa, de energia e

relagdes de equilibrio termodindmico na interface.

Na modelagem, os efeitos interfaciais sdo ignorados, a interface € considerada uma
tmica fase que ndo oferece resisténcia ao transporte de massa e energia ¢ onde

prevalecem as relagdes de equilibrio, ou seja, ¢ utilizada a teoria das duas resisténcias.

O modelo de estagios de nio equilibrio consiste de equagdes algébricas ndo lineares
onde a matriz jacobiana € escassa como no modelo de estagios de equilibrio. Logo, o
método de resolucdo € o mesmo das eqﬁagﬁes MESH, o método de correcdo simultaneo,
onde todas as equag¢des sdo resolvidas simultaneamente usando o método de Newton
Raphson que ¢ muito versatil e robusto, ou outros métodos similares. Deve-se apenas
tomar cuidado com o fato de que no modelo de estagios de ndo equilibrio, as matrizes
tém diferentes dimensdes, o que ndo ocorre no modelo de estagios de equilibric onde

todas as matrizes apresentam as mesmas dimensoes.
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O numero de graus de liberdade ¢ o mesmo para o modelo de estagios de ndo
equilibrio € 0 modelo de estagios de equilibrio, portanto, todos os dados fornecidos numa
simulagdo de estagios de equilibrio, devem ser especificados para uma simulagdo de

estagios de ndo equilibrio correspondente.

No modelo de estagios de equilibrio, se a eficiéncia é arbitrada, a vazdo de
alimentagdo € irrelevante. Contudo, quando a eficiéncia € estimada usando, por exemplo,
o método de AIChE, entfo, a vazio de alimentacdo deve ser especificada de forma a
assegurar satisfatoriamente a operagdo da coluna. No modelo de estagios de nfo
equilibrio, também ¢ 1mportante se assegurar de que a vazdo de alimentagdo e as
caracteristicas do prato sdo coerentes. O modelo de estagios de ndo equilibrio requer,
portanto, o conhecimento de parametros de “design” do equipamento (didmetro do prato,

tipo de prato ou recheio, altura do vertedor, area de borbulhamento).

A exatiddo do modelo de estagios de nfio equilibrio parece ser limitada
essencialmente pela precisdo das correlagbes usadas para estimar os coeficientes de

transferéncia de massa binarios.

Com o programa desenvolvido, pode-se simular tanto sistemas ideais como sistemas
altamente ndo ideais. As propriedades fisicas, de transporte ¢ termodmamicas sdo
calculadas no proprio programa a partir de dados de entrada a respeito dos componentes
tais como as propriedades criticas, peso molecular, constantes para o calculo da
capacidade calorifica, da pressdo de vapor e parimetros do UNIQUAC que podem ser

retirados diretamente dos simuladores e outras informagdes de facil acesso na literatura.

Os perfis de composi¢do e temperatura do modelo de estagios de ndo equilibrio
ficaram, de maneira geral, proximos dos perfis do modelo de estagios de equilibrio com
50% de eficiéncia, em todos esses casos, o0 tempo de contato era em torno de 100

segundos.
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Verificou-se que a consideragdo de equilibrio térmico em nada altera os perfis de
composi¢io € os perfis de temperatura na interface e¢ fase liquida, mas altera
consideravelmente o perfil de temperatura na fase vapor e, portanto, a quantidade de

calor que deve ser fornecida ao refervedor ¢ a que deve ser removida do condensador.

Infelizmente, ndo foi possivel comparar os perfis do modelo de estagios de ndo
equilibrioc com dados experimentais ou mesmo com os resultados dos artigos citados na
bibliografia, pois os mesmos ndo formmecem informagdes suficientes para essa
comparagdo. Para se poder comparar os resultados, sdo necessarios ndo so os perfis de

temperatura € composicio, como também detalhes do equipamento utilizado .

A grande vantagem do modelo de estigios de ndo equilibrio sobre o modelo de
estagios de equilibrio € o fato de nenhum valor ser arbitrado como ocorre geralmente
com a eficiéncia na modelagem de estagios de equilibrio, 0 que torna seus resultados
mais realisticos. A desvantagem ¢ o fato de requerer um maior tempo computacional,

uma vez que tem um maior numero de equagdes a serem resolvidas.

Através da utilizagdo do programa € possivel se visualizar todos os perfis de
composicio, temperatura e fluxos molares das fases liquida, vapor e imterface, ter uma
melhor visualizagdo do que esta ocorrendo no prato, da resisténcia as transferéncias de
massa e energia de cada fase ¢ da separa¢do real obtida diretamente sem necessidade de

qualquer correcao.

Os resultados obtidos nesse trabalho mostram o grande potencial da modelagem de
estagios de ndo equilibrio e sua aphlicagdo na simulagdo dos processos de separagdo
multicomponentes de forma mais realista que a modelagem de estagios de equilibrio

corrigida pelas eficiéncias.
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7.2 - TRABALHOS FUTUROS

O modelo descrito nesse trabalho, pode ser aplicado para outras situacdes,
destilagio com reagdo quimica, extrativa, azeotrépica ¢ dindmica. E claro que esses
casos particulares requerem algumas modificagdes nas equagdes do modelo de estagios
de nao equlibrio apresentadas. Essas variacdes ja estdo comprometidas em dois
trabalhos de doutorado (relatorios imternos do laboratério de desenvolvimento de

processos de separacio, 1996).

Com o programa ja desenvolvido, pode-se comparar os resultados do modelo de
estagios de ndo equlibrio com o modelo de estagios de equilibrio utilizando diferentes
conceitos e correlagdes para o calculo dos valores das eficiéncias, e se venficar qual
deles permite uma utilizacdo do modelo de estdgios de equilibrio de maneira mais
realista. Este trabalho ja esta sendo finalizado em uma tese de doutorado e ao que tudo
indica trara contribui¢des ao estudo do desenvolvimento de equagdes mais realistas para

o calculo de eficiéncia.

Finalmente, pode-se notar que para aplicacdo em controle avancado, o modelo de
estagios de ndo equulibrio ndo ¢€ totalmente adequado. Para sobrepor esta desvantagem, a

técnica de redes neurais esta sendo aplicada a esta abordagem.
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ABSTRACT

To completely eliminate empirical correction factors like efficiencies used in the
equilibrium stage model, Krishnamurthy and Taylor in 1985, described a nonequilibrium
stage model for multicomponent separation processes which accounts the simultaneous

mass and energy transfers between the liquid and vapor phases.

While in the equilibrium stage model, described by the MESH equations, there are
2nc+1 equations for each stage (nc is the number of components), in the nonequilibrium
stage model there are 5nc+3 equations for each stage: vapor phase component material
balances, liquid phase component material balances, interface component material
balances, vapor phase enthalpy balance, liquid phase enthalpy balance, interface enthalpy

balance, interface equilibrium relationships and interface summation equations.

In this work, it is developed an algorithm to solve the nonequilibrium stage model
equations resulting from steady state simulations. The algorithm is formulated in such a
way as to make the describing equations and the method of solving them, independent of
the methods used to predict the transfer rates, as well as physical and thermodynamic

properties of the system.

The nonlinear equations are solved simultaneously using the Naphtali and Sandholm

procedure and the Newton-Raphson method with reasonable initial estimates.

For the condenser and reboiler the equilibrium stage model equations are used,



depending on the specifications made (distillate, reflux ratio, fraction of the key
component, bottorm product, reboiler heat, condenser heat), and the type of condenser

(total or partial).

The composition and temperature profiles for each phase, predicted by the DISNON
software developed to simulate multicomponent distillation in bubble-cap-tray columns,
using the honequilibn’um stage model described in this work, are compared with the
profiles given by the conventional equilibrium stage model using the global Murphree

efficiency for several multicomponent ideal and nomideal systems.

In the work, the nonequilibrium stage model profiles converged to equilibrium stage

model profiles with global efficiency around 50%.

It was also verified, that the mass transfer coefficients values alter all the profiles,
while the energy transfer coefficients only alter the temperature profiles. The accuracy of
the nonequilibriumn stage model is limited by the accuracy of the correlation used to
estimate the mass transfer coefficients. The assumption of thermal equilibrium gives the
same composition, interface and bulk liquid temperature profiles but the bulk vapor
temperature profile and the input of heat in the reboiler and the output of heat in the

condenser are considerably modified.
The results, in this work, reveal that the nonequilibrium stage model has a large

potential for separation processes simulations because it is a realistic model; but, has the

disadvantage of requiring a large computer time.
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