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Resumo:

O objetivo deste trabalho foi desenvolver um cédigo para a simulacdo
estatica e dinamica de uma destilacdo binaria ideal em programa livre e
open source, de modo a incentivar o uso de ferramentas gratuitas de
aprendizagem. A codificacdo foi feita utilizando o software Scilab. As
equacOes referentes ao modelo estacionario e dindmico foram codificadas,
de modo que o usuario pode simular o estado estacionario referente as
entradas fornecidas e, em seguida, verificar o estado dinamico do sistema
frente a perturbacfes na vazao de refluxo.

Introducao

Realizar a simulacdo de um processo industrial é de extrema importancia
para um Engenheiro Quimico ou estudante da &rea. O desenvolvimento de
um modelo matematico de uma operacao unitaria conhecida pode permitir
gue se preveja o estado estacionario ou até mesmo 0 seu comportamento
dindmico. A partir de um modelo matematico, pode-se fazer a simulagdo do
processo, e 0s beneficios para a aprendizagem que a simulagdo do
processo pode trazer terdo maior alcance se a codificacdo do modelo
matematico for realizada em ferramenta de licenca gratuita.

Neste trabalho, a destilacdo binéria ideal foi selecionada como caso de
estudo para desenvolvimento de codigo de modelagem. O Scilab foi o
software escolhido para tal, uma vez que é de codigo aberto e licenca
gratuita. Na abordagem, primeiramente, calcula-se o estado estacionario a
partir dos parametros especificados pelo usuario. Em seguida, solicita-se
gue o usuario indique um percentual de variacdo para a vazao de refluxo e o
comportamento dindmico da fragdo molar do componente leve na fase
liguida em cada estagio € calculado para os valores, também especificados
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pelo usuario, de quantidade de matéria liquida retida em cada estagio da
operacgao unitaria.

Materiais e métodos

O modelo matematico foi baseado em Bequette (1998) e desenvolvido para
uma coluna com N estagios, sendo o primeiro o tambor de refluxo, NF o
estagio de alimentacdo e o dUltimo estagio, localizado no refervedor,
representado por NS. O modelo assume que existe, em cada estagio,
equilibrio entre as fases liquida e vapor. O componente leve é utilizado como
referéncia, sendo x e y as suas fracbes nas fases liquida e vapor
respectivamente. Para uma mistura ideal, a relacdo de equilibrio de fases
baseando-se na volatilidade relativa entre os compostos, a, pode ser
expressa conforme a Equacéao 1.
ax

y= 1+(a—1)x (1)
Em cada estagio dentro da coluna existe uma quantidade de material liquido

retido (M1), que € assumido nao variar com o tempo. Um balanco material

para o componente leve no estagio genérico i leva a Equacgéao 2.
dMrx;
= LicaXia +ViaVisn — Lixi = Viy; )

em que as correntes que deixam um estagio genérico i tém vazao molar
igual a V; e L; e fragcdo molar do componente leve igual a y; e x; para as
correntes vapor e liquido, respectivamente. J& as correntes vapor e liquido
gue chegam nesse estagio tém vazdo molar igual Vi e Ly,
respectivamente, e fracdo molar do componente leve igual yi1 € X1.
Considerou-se o transbordamento equimolar em cada secdo da coluna, ou
seja, V;=V;;,; e L; =L;_;. Conhecendo-se a qualidade da corrente de
alimentacao, representada por qr (q; = 1 para liquido saturado), pode-se
calcular a vazdo molar da corrente de vapor e da corrente liquida que
deixam o estagio de alimentacdo (sendo F a vaz&o de alimentacao):

Vne = Vnrer + F(1 = qf) ©)

Ly = Lyp—1 + Fqy (4)
Equagbes de balanco material (ndo explicitadas, por questdo de espago)
permitem que sejam calculados os valores para as correntes internas de
liguido e vapor em cada secdo a partir das especificagcdes fornecidas pelo
usuario. O modelo € formado por 2NS+7 equacdes (NS referentes a
aplicacdo da Equacdo 1 a cada estagio da coluna, NS equacdes pela
aplicacdo da Equacéo 2 a cada estagio da coluna, as Equactes 3 e 4 e mais
cinco equacdes de balanco néo explicitadas) e 2NS +13 variaveis, sendo
necessario, portanto, conhecidos os valores de NS e NF, a especificacdo de
seis variaveis. No cédigo desenvolvido, o usuario deve especificar, além de
NS e NF, a, F, q¢, z; (a composicédo da alimentacéo), a vazao de refluxo e a
vazdo de destilado. Para obter os valores das variaveis no estado
estacionario, utilizou-se uma funcédo do Scilab chamada fsolve, capaz de
encontrar o zero de fungbes. Para o0 modelo dinamico, o usuario deve ainda
especificar a quantidade de material liquido retido nos estagios e a
porcentagem que se deseja perturbar a vazao de refluxo. O estado inicial € o
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estado estacionario alcancado com as especificacdes fornecidas e resolvem-
se as equacOes diferenciais do modelo pelo Método de Runge-Kutta de
guarta ordem por meio do comando ode do Scilab.

Resultados e Discussao

Para ilustrar a utilizacdo do cédigo desenvolvido, foram utilizadas como
especificacdo os valores da Tabela 1. A Figura 1 mostra a fracdo molar do
componente leve na fase liquida em cada estagio da coluna no estado
estacionario para os valores especificados (Tabela 1) e para vazdo de
refluxo com variagdo de +10% em relacdo a especificada. Observa-se que
maior razao de refluxo leva a maior pureza do destilado (maior x no estagio
1) e, como consequéncia, produto de fundo mais pobre no componente leve
(menor x no estdgio 41). Nota-se ainda que o ganho do processo ndo é
constante, caracteristica de sistema nao linear.

Tabela 1: Especificacdes utilizadas para a simulacéo.

Especificacao Valor | Especificacédo Valor
a 1,5 | Vazao de refluxo (mol/min) 2,706
F (mol/min) 1,0 | Vazao de destilado (mol/min) 0,5
Zs 0,5 | N° de estagios 41
qr 1,0 | Estagio de alimentacéo 21
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Figura 1: Perfil de fracdo molar do componente leve na fase liquida ao longo da coluna para
o valor especificado de vazéo de refluxo e para vazdes de refluxo alteradas em 10%.

A Figura 2 representa o comportamento dinamico da fracdo molar do
composto leve no produto destilado e no produto de fundo para as mesmas
perturbacdes na vazdo de refluxo, partindo-se do estado estacionario
referente as especificacdes da Tabela 1. Para gerar a Figura 2, especificou-
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se que a quantidade de material liquido retido nos estagios dentro da coluna
era de 0,5 mol e no tambor de refluxo e no refervedor era de 5 mol. Percebe-
se um comportamento ndo oscilatério e que o tempo necessario para se
alcancar um novo estado estacionario depende do sentido da perturbacéo.

Fragdo molar do componente leve no produto destilado em fungdo do tempo
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Figura 2: Comportamento dindmico da fragédo molar do componente leve no destilado e no
produto de fundo com perturbacfes de +10% na vazédo de refluxo.

Conclusodes

Com a codificagdo desenvolvida foi possivel simular a operacdo unitaria
selecionada. A simulacdo permite antecipar comportamentos e obter
resultados proximos ao real, ajudando muitas vezes um profissional ou
estudante de Engenharia Quimica a entender o processo e resolver
possiveis problemas. Para o caso estudado, pela simulacdo estatica com
diferentes vazdes de refluxo, fica evidente a ndo linearidade do sistema.
Ainda, a simulagdo dindmica permite identificar um comportamento n&o
oscilatério e o tempo necessario para alcancar um novo estado estacionario.
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