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Resumo:

Adsorcédo € uma tecnologia muito estudada para separacdo de CO, de gas
natural, cujo principal componente € o CH4. Uma informacé&o importante para projeto
de colunas de adsorcdo para separacdo de gases € o calor de adsorcdo de
misturas. Entretanto, o calor de adsor¢cdo para misturas € pouco explorado na
literatura cientifica. Desta forma, o presente estudo teve como objetivo o célculo de
calor de adsorcéo de misturas gasosas utilizando o modelo de Clausius-Clapeyron e
um modelo flexivel e analitico para adsorcdo heterogénea. O calculo do calor de
adsorcao foi obtido por meio de uma equacédo que relaciona a pressao com a
pressdo de saturacdo e a quantidade adsorvida. O método escolhido, inicialmente,
calcula a presséo de equilibrio a partir de isotermas de adsor¢cdo experimentais e, a
partir desta propriedade, € realizado o calculo do calor de adsor¢cdo. A construcao
dessas isotermas é realizada a partir das propriedades e parametros intrinsecos a
cada substancia pura, além da utilizacdo também de parametros ajustaveis dentro
das equagbes. O trabalho realizado foi desenvolvido em Microsoft Excel®, que
possibilitou a modelagem e correlagcdo das isotermas para o sistema CO,-NaY.
Estudos adicionais serdo realizados para obtencdo de isotermas calculadas para o
sistema CHy4-NaY e, assim, determinar o calor de mistura para (CO,+CHj)/NaY.

Introducéo

Os hidrocarbonetos derivados de petroleo e gas natural tém ganho alta
relevancia, no cenario macroeconbmico e politico internacional, desde as
descobertas das inimeras aplicacdes desses compostos, sendo empregados como
insumos, ou até mesmo na industria farmacéutica. Diante do avanco das tecnologias
referentes a hidrocarbonetos e gas natural, principalmente apos a Il Guerra Mundial
(1939-1945), houve o entendimento da necessidade da manipulacdo desses
compostos para que os tornassem viaveis para ainda mais aplicacdes. No caso do
gas natural, por exemplo, pesquisadores passaram a considerar a necessidade de
purificacdo do gas, dada a grande quantidade de impurezas ou substancias
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indesejadas que estdo presentes na forma bruta do gas natural, retirado de reservas
de petréleo e gas natural por empresas como a PETROBRAS. Diante da
necessidade de processos de purificacdo para o gas natural, pesquisadores
passaram a introduzir métodos como o de adsorcdo, se tratando entdo de um
processo de separacdo de misturas gasosas, visto que hi grande quantidade de
substancias como CO, e CH; no gas natural bruto, podendo assim, separar
determinada substancia que seja desejada no processo. Entretanto, a utilizacdo de
processos industriais como a adsor¢cao, necessita da determinacdo de importantes
propriedades termodinamica, que sao intrinsecas ao processo, € entre as quais €
valido ressaltar o calor de adsorcdo para misturas, o qual é indispensavel para o
projeto de processos de separacdo por meio de adsorgao.

O calor de adsorcdo pode ser calculado de maneira direta, por meio de
correlagcdes experimentais ou, entdo, de maneira indireta, por meio de equagoes,
como as que foram desenvolvidas por Sundaram e Yang (1998) utilizando a relac&o
de Clausius-Clapeyron, Dubinin-Astakhov ou, também, Dubinin-Radushkevich. O
calor de adsorcdo pode ser muito utii no momento de se escolher qual o melhor
material adsorvente para determinado sistema adsorvato-adsorvente. Todavia, a
literatura ainda carece de vias simples para o calculo teérico do calor de adsorc¢ao.

Portanto, o objetivo deste projeto de pesquisa foi determinar o calor de
adsorcao de misturas de CO;, e CH, em NaY. Assim, isotermas de adsorcao de CO,-
NaY foram correlacionadas com o modelo de Sundaram-Yang, para posterior
utilizacdo no calculo do calor de adsorcéo.

Materiais e Métodos

Neste trabalho, o0s seguintes materiais foram utilizados para o
desenvolvimento do objetivo proposto: a) Notebook com processador Intel® Core™
i5-8265U @ 1.60GHz 1.80GHz, memdria RAM de 8,00 GB, placa de video AMD
Radeon™ 520, de sistema operacional Windows 11 Pro, versdo 21H2; b) Software
Microsoft® Excel® 2019 MSO (Versdo 2207 Build 16.0.15427.20182) 64 bits; c)
Dados experimentais de adsor¢céo de CO, e CH; em NaY determinados previamente
pelo Laboratdrio de Adsorcao e Troca lonica da UEM; e d) Solver do Excel® com o
método Evolucionario.

De acordo com a reviséo bibliogréafica realizada neste projeto de pesquisa, 0
método utilizado para o calculo do calor de adsor¢cdo envolve a equagédo [1], para
gas puro, as equacoes [2] e [3], para misturas gasosas binarias, e a equacéao [4],
para misturas gasosas ternarias, propostas por Sundaram-Yang.
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As isotermas com parametros otimizaveis (n,,, E, H) propostas por Sundaram-
Yang estdo mostradas nas equacoes [5] e [6].

1- "k
P = P, — HZh=—" 1 Eq. [5]
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Utilizando a correlacdo e os parametros sugeridos por Polling et al. (1987),
para o calculo de Pg, tem-se:
LnPs  A1-T;)

= BT.“® + CT.® + DT,.® Eq. [7
PC 1_(1_Tr)+ T + r+ T q[]

Para estabelecer nn, foi calculado p,(Tp) por meio do método e dados de
Span e Wagner (1994) e Setzmann e Wagner (1991), segundo as equacdes [8] e [9],
para o liquido saturado de CO, e CHyg4, respectivamente, para cada Tp.
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Resultados e Discussao

Neste trabalho foram obtidas as correlacdes das isotermas de CO,-NaY, as
quais serdo utilizadas futuramente no calculo do calor de adsor¢ao de misturas.
Estes resultados estdo mostrados na Figura 1.
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Figura 1 — Isotermas de adsorcdo de CO, em NaY em diferentes temperaturas (K) e
pressodes até 1,1 bar.

Conforme pode ser visto na Figura 1, o modelo de Sundaram-Yang
correlaciona o comportamento das isotermas de adsor¢cdo de CO,-NaY. O
comportamento é mais bem ajustado em temperaturas mais altas, pois a interacéo
adsorvato-adsorvente € menor, de maneira que a concavidade da isoterma € menos
pronunciada, o que facilita a modelagem. Isto é uma informacédo importante para o
calculo que sera realizado do calor de adsor¢céo de misturas de CO, + CH, em Nay.

Conclusodes

Neste trabalho foi possivel realizar a modelagem e correlacdo das isotermas
para o sistema CO,-NaY utilizando o modelo de Sundaram-Yang. Assim, com base
nesses resultados, estudos adicionais serdo realizados para obtencdo de isotermas
calculadas para o sistema CH4-NaY e, entdo, determinar o calor de mistura para o
sistema (CO,+CH,)/NaY.
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