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Resumo: As colunas de destilagdo ocupam uma posicao de destaque na engenharia quimica,
sendo extensivamente utilizadas na indlstria quimica e petroquimica. A modelagem e
simulagdo de processos ¢ uma grande aliada para o aprendizado e desenvolvimento técnico-
cientifico de alunos e pesquisadores do ramo da engenharia, proporcionando um ambiente
imersivo para os mesmos. Diante disto, o presente trabalho foi desenvolvido com o intuito de
avaliar os resultados obtidos a partir de algoritmos de resolucdo sequencial das equacdes de
equilibrio que governam um processo de separacdo por destilacdo (equagdes MESH) através
do software MATLAB® ¢ realizar uma analise comparativa com os resultados obtidos na
literatura, mas também com aqueles oriundos de uma simulagao por meio da utilizacdo de um
simulador comercial de processos, cujo escolhido foi o Aspen Plus®. Para tanto, foram
implementados dois algoritmos, sendo o primeiro uma modificacdo do método Bubble-Point,
cujo qual foi responsavel pela geragdo de estimativas iniciais minimamente plausiveis para a
nicializagdo do segundo algoritmo implementado, que consistiu na utilizacdo do método de
Newton-Raphson para resolugdo das equagdes MESH via procedimento de eliminagao
matricial. Para a andlise do modelo proposto, tomou-se como base o estudo de caso de um
processo de destilagio da mistura BTX. Inicialmente, foi simulado o processo utilizando o
Aspen Plus®, que serviu de comparativo para os resultados obtidos via metodologia proposta
no presente trabalho. Por fim, realizou-se a simulagdo utilizando os algoritmos de resolugcdo
propostos e, apos isso, comparou-se os resultados obtidos, verificando satisfatoria concordancia
destes em relacao aos resultados obtidos via simulador comercial.
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1 INTRODUCAO

A modelagem e simulagdo de processos ¢ uma grande aliada para o aprendizado e
desenvolvimento técnico-cientifico de alunos e pesquisadores do ramo da engenharia quimica.
Ao passo que ¢ feita a implementagdo da simulacdo do processo, todas as grandes areas da
engenharia quimica podem ser abordadas, tais como: operacdes unitarias, termodindmica,
métodos numéricos, otimizagdo de processos, etc (CHEMMANGATTUVALAPPIL, et al,
2017).

Os separadores mais comuns nas plantas industriais sdo as colunas — sejam de destilagao,
absor¢do ou extragdo. Entretanto, as operacdes unitarias de separacao nio sdo utilizadas tdo
somente para separar os componentes de uma corrente de alimentagdo em outras misturas e

espécies relativamente puras, para recuperar solventes (83) 3322.3222
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que serdo reprocessados e, assim, diminuir os desperdicios, mas também, quando aliadas a
outras operacdes unitarias € equipamentos - como, por exemplo, 0 uso conjunto com reatores
quimicos, a fim de purificar a alimentagdo do reator, recuperar reagentes ndo convertidos,
recuperar espécies indesejadas e purificar os produtos de reacdo (SEADER e HENLEY, 2006).

Friday e Smith (1967), analisaram diversas técnicas de separacdo de equagdes para a
resolucdo do sistema de equagdes MESH. Em seu trabalho, ficou evidenciado que, a depender
da natureza das espécies quimicas presentes no processo de separagdo, diferentes abordagens
para o procedimento de “quebra” das equacdes devem ser adotadas.

Wang e Henke (1966), desenvolveram um procedimento de quebra de equagdes
denominado método Bubble-Point (ou método BP), o qual pode ser usado em processos de
destilagdo onde os componentes participantes volatilidades similares.

Em contrapartida, Burningham e Otto (1967) avaliaram a influéncia das temperaturas
em cada estagio da coluna na composicdo da fase liquida das espécies, observando que para
misturas de compostos com faixas de volatilidade bastante diferentes, o método BP se mostrava
sujeito a falhas de convergéncia e, propuseram um novo método de resolugdo, chamado de
método Sum-Rates (ou método SR).

Naphtali e Sandholm (1971), desenvolveram uma metodologia de calculos para os
separadores de misturas liquido-vapor baseada na linearizagdo das equacdes de conservagao de
massa e energia e das relagdes de equilibrio (equagdes MESH) ao longo de cada um dos estagios
tedricos de separagdo, utilizando o método de Newton-Raphson.

Os métodos de Newton-Raphson e Inside-Out sdo os mais utilizados para a resolugdo
de problemas envolvendo processos de separacdo multicomponente e multiestagios, por
apresentarem grande flexibilidade em relacdo a escolha de variaveis especificadas e por serem
eficazes na resolu¢do da maioria dos problemas.

Estes dois métodos estdo disponiveis em softwares simuladores de processos como
Aspen Plus®, PRO/II e HYSIS. Porém, ¢ comum fazer uso da primeira iteragdo dos métodos
BP ou SR para gerar as estimativas iniciais do método de Newton-Raphson ou do método
Inside-Out (SEADER e HENLEY, 2006).

E sabido que existem diversos softwares comerciais para a simulagio de processos
quimicos, porém para alunos que ndo tem grande familiaridade com tais ferramentas (como
alunos dos periodos iniciais de graduacao), o fato de desenvolver a modelagem e simulacdo de
processos utilizando linguagens de programacdo como o MATLAB® promove um maior

aprendizado de toda a metodologia que esta por tras das
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mterfaces graficas sofisticadas, comumente presentes em softwares comerciais.

Objetivo geral

Realizagdo de modelagem e simulagao de colunas de destilagao rigorosas utilizando o
método de Newton-Raphson para a resolugao das equacdes MESH com o auxilio do software

MATLAB®.

Objetivos especificos

e Com base na literatura, utilizar os modelos termodinamicos adequados para os casos de
estudo do trabalho;

e Desenvolver um modelo que preveja o comportamento de colunas de destilagao
rigorosas utilizando o software MATLAB®;

e Buscar uma melhor performance de resolugdo por meio de rotinas de otimizacao;

e Comparar os resultados obtidos no trabalho com os resultados de simulagdes realizadas

em software comercial (Aspen Plus®).

2 METODOLOGIA

No presente trabalho foi desenvolvida, através do Software MATLAB®, a modelagem
e simulagdo do processo de separagdo por destilagao utilizando o método de Newton-Raphson
para a resolugdo do sistema de equagdes MESH.

O estudo de caso tomado como base para este trabalho consiste na andlise da primeira
coluna de destilacdo do trem de separacdo da mistura BTX estudado por Tututi-Avila et. al.

(2017), mostrado na Figura 1.

Figura 1 - Trem de separagao convencional utilizado para a mistura BTX proposto por Tututi-
Avila et. al. (2017).
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Metodologia de resoluciao

O diagrama de blocos referente ao procedimento desenvolvido no presente trabalho para
a resolucdo de processos de separagdo multicomponente e multiestagios via método de Newton-

Raphson ¢ apresentado na Figura 2.
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Figura 2 - Algoritmo proposto para o método de Newton-Raphson para processos de
separacgao liquido/vapor

Estudo de caso

No desenvolvimento do estudo de caso I foi feita a andlise da primeira coluna de
destilagdo do trem de destilagdo estudado por Tututi-Avila et. al. (2017), utilizada para a
separagdao da mistura BTX (benzeno/tolueno/o-xileno/pesados), onde os compostos pesados
foram representados pelo 1-3-5-trimetilbenzeno. As especificagdes de operacdo da coluna de
destilacdo sao listadas na Tabela 1.

A mistura formada por benzeno, tolueno e o-xileno apresenta comportamento
semelhante ao de uma mistura ideal, logo, os valores K foram calculados a partir da aplicacao

da lei de Raoult para sistemas ideais.
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Tabela 1 - Condigdes operacionais utilizadas no estudo de caso

Parametro Valor
Numero de estagios 40
Estagio de alimentacao 12
Razdo de refluxo 2.53
Pressdo de operagao (bar) 1.0
Fluxo molar de alimentagdo (kmol/h) 145.0
Temperatura na alimentacao (K) 399.5
Fragdo molar de benzeno na alimentagdo (%) 28.4
Fragdo molar de tolueno na alimentagio (%) 31.7
Fragdo molar de o-xileno na alimentago (%) 28.1
Fragdo molar de pesados na alimentagdo (%) 11.8

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

A partir das configuracdes de design e operacdo da coluna de destilagdo, mostrados na
Tabela 1, foi implementada a simulagdo do processo de separagdo em ambiente Aspen Plus®,
na qual foi utilizado o modelo termodindmico IDEAL, considerando-se uma pressdo de
alimentacdo de 1 bar e perca de carga desprezivel ao longo dos estagios da coluna. Além disso,
foi considerado adotado um condensador parcial, com o intuito de se obter uma corrente de
destilado na fase vapor.

Apos a realizacdo da simulagdo no Aspen Plus®, foi realizada a simulagdo do processo
por meio da metodologia de resolugdo via método de Newton-Raphson através software
MATLAB®.

A Figura 3 apresenta o comparativo entre os perfis de fragdo molar da fase liquida ao
longo da coluna de destilagdo encontrados nas simulagdes utilizando o Aspen Plus® e o método

de Newton-Raphson implementado no MATLAB®.
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Figura 3 - Andlise comparativa dos perfis de composicdo da fase liquida da coluna BTX

A partir da andlise das Figuras 3, ¢ possivel perceber que o comportamento das curvas
dos perfis de composicdo em ambos os casos apresentou grande concordancia, com excecao de
pequenos desvios numéricos ao passo que se aproximava do refervedor da coluna, onde os
maiores gradientes de temperatura sdo encontrados, sendo a drea mais numericamente sensivel
para o calculo das equacdes de balangos.

A Tabela apresenta o comparativo entre os valores simulados e o valor especificado por
Tututi-Avila et. AL (2017) em seu trabalho para a composi¢do no destilado do benzeno, que ¢
o produto de interesse na primeira coluna de destilagdo do processo estudado por de separagdo

BTX proposto.

Tabela 3 - Andlise comparativa das composi¢des de benzeno na corrente de destilado da

coluna BTX
Fonte de dados Pureza de benzeno no destilado (% )
Tututi-Avila et. al. (2017) 99.00
Simulag¢do no Aspen Plus® 99.86
Simulagdo via método de Newton-Raphson 99.90

Mediante andlise dos dados da Tabela , é possivel perceber que os valores de pureza
encontrado tanto para a simulagdo utilizando o simulador comercial, quanto para a simulagdao
via método de Newton-Raphson foi maior que o valor especificado no estudo de Tututi-Avila
et. al. (2017). Tais resultados eram esperados, devido ao fato de Tututi-Avila et. al. (2017) terem
utilizado o modelo termodindmico NRTL-RK, para o (83) 3322.3222
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calculo rigoroso das propriedades termodindmicas das espécies, enquanto na metodologia
adotada neste trabalho utilizou-se o modelo ideal (seguindo a lei de Raoult). Na Figura 4 sao
confrontados os perfis de temperatura da coluna de destilacio BTX resultantes das duas

metodologias de simulagdo adotadas.
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Conforme visualizado na Figura 4, os perfis de temperatura para ambas as abordagens
de solugdo foram similares, apresentando apenas uma pequena variagdo nos estagios finais da
coluna de destilacdo, regido onde hd os maiores gradientes de temperatura e onde os calculos
das equagdes que sao fortemente dependentes desta variavel serdo diretamente influenciados.

Exemplos de varidveis que estdo diretamente ligadas ao balango de energia sdo as cargas
térmicas do condensador e refervedor. A Tabela 4 apresenta os valores calculados para as

referidas varidveis e os valores obtidos no trabalho de Tututi-Avila et. al. (2017).

Tabela 4 - Analise comparativa dos valores das cargas térmicas do condensador e refervedor
da coluna BTX

Fonte de dados Q. (kJ/kmol) Qr (kJ/kmol)
Tututi-Avila et. al. (2017) 2.4510x10° 2.3804x 10°
Simulagdo no Aspen Plus® -2.3203%10° 2.9578%10°
Simulag¢@o via método de Newton-Raphson -2.2843x10° 2.9419%10°
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4 CONCLUSOES

O modelo de resolucdo proposto no presente trabalho demonstrou comportamento
satisfatdrio no que diz respeito a previsao do comportamento de processos de separagdao, mesmo
quando métodos termodindmicos rigorosos (como o método NRTL) e diferentes tipos de
misturas multicomponentes foram utilizados.

Ao comparar os resultados obtidos nas simulagdes utilizando o Aspen Plus® e o método
de Newton-Raphson, observa-se que a metodologia proposta conseguiu se aproximar bastante
dos resultados do software comercial, entretanto algumas discrepancias ficaram mais
evidenciadas quando foi necessaria a utilizagdo de modelos termodindmicos rigorosos e
misturas ndo-ideais, como o processo de destilagcao extrativa do sistema etanol/agua.

Logo, conclui-se que com a aplicagdo da metodologia abordada neste trabalho, foi
possivel aprofundar-se nos conhecimentos de termodindmica e operagdes unitarias, além de

demonstrar o que esta por traz das interfaces graficas sofisticadas dos softwares comerciais.
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