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Resumo: Destilagdo é uma operacdo unitaria essencial e que esta presente na maioria dos processos quimicos e
petroquimicos. Comportamentos reais de uma coluna de destilagdo raramente podem ser preditos por modelos
gue desconsiderem os fendmenos simultaneos de transferéncia de calor e massa. A modelagem da hidraulica e os
calculos de propriedades fisicas também sdo fatores muito importantes para predizer a performance dindmica do
processo. Assim, 0 objetivo deste trabalho é o desenvolvimento de uma série de modelos que contenham todos
os fatores citados acima. Estes modelos devem ser numericamente robustos e eficientes em termos
computacionais, e genéricos o suficiente para permitir o estudo de uma grande variedade de processos. Para 0
desenvolvimento serd utilizado o simulador de processos EM SO, onde os nodel os desenvolvidos sdo baseados
em equacdes e sua estruturacdo permite a concepcdo dos mesmos com a utilizagdo de conceitos derivados da

programagao orientada a objetos.

1 INTRODUCAO

Um modelo dindmico rigoroso para colunas de
destilagdo consiste em um conjunto de equacdes
algébricas e diferenciais acopladas e, no caso de
modelos onde ndo ha consideracdo de equilibrio,
temse ainda equagbes diferenciais parciais.
Durante as Ultimas décadas muitos trabalhos
relacionados com a simulagdo de colunas de
destilacdo foram desenvolvidos. Estes trabalhos
focaram principalmente no aperfeicoamento de
correlagbes importantes para predicdo de efeitos
hidréulicos, métodos de calculo de €ficiéncia de
pratos e colunas e no desenvolvimento de métodos
de solugdo mais robustos e eficientes.

A primeira série de trabalhos encontrada na
literatura foi desenvolvida por pesguisadores da
Dinamarca, Austrdlia e Argentina e contemplou
todos os tépicos do desenvolvimento de modelos: o
equacionamento, a solucéo do sistemaresultanteea
aplicacdo do modelo proposto. No primeiro

trabalho Gani et al. (1986) apresentam um modelo
dindmico genérico e rigoroso que considera
equilibrio termodindmico entre as fases. O
comportamento  hidrodindmico foi modelado
tornando possivel o acompanhamento das vazdes
internas de liquido e vapor da coluna e eventos
importantes como inundagado e secagem dos pratos.
Para comprovar a eficiéncia e generalidade do
modelo, vé&rios exemplos de unidades industriais
foram simulados, validando o modelo com dados
de planta. Este trabalho foi muito importante e
desencadeou o desenvolvimento de muitos outros.

Na sequéncia, Cameron et al. (1986), utilizando o
modelo do trabalho anterior, aborda aspectos
numéricos para a resolucdo do sistema de equacgdes
resultante. Como naquela época ndo havia
integradores de sistemas algébrico-diferenciais
(Differential Algebraic Equations, DAE), a
simulagdo dindmica de colunas de destilacdo
requeria uma separagdo no sistema. Na verdade, o
sistema proveniente da modelagem era encarado



como um subsistema de equaces diferenciais
ordindrias acoplado com equagGes algébricas.
Assim, aresolucdo do sistematotal era separadaem
dois blocos resolvidos sequencialemente. No
presente trabalho esse tipo de problema néo existe,
jA que o ambiente no qual os modelos serdo
desenvolvidos, o simulador EMSO (Soares e
Secchi, 2003), conta com integradores de sistemas
DAE bem consolidados. Aplicando os resultados
obtidos nos dois trabalhos anteriores Ruiz et al.
(1988) propdem o desenvolvimento de politicas de
partida de colunas com base em simulacbes
dinémicas rigorosas.

Como resultado deste estudo foi possivel
caracterizar a partida de uma planta com a definicao
de trés estégios distintos: o primeiro, chamado
estagio descontinuo, caracterizado pela
descontinuidade das varidveis (principalmente
associadas a hidréaulica) e pelo pequeno periodo de
tempo de duragdo; o segundo, chamado estagio
semi-continuo, identificado pelo comportamento
transiente ndo-linear (embora ndo haam mais
descontinuidades) e pela aproximacdo das variaveis
hidraulicas aos seus valores estacionérios; e o
terceiro, chamado estagio continuo, onde todas as
variaveis alcancam comportamentos transientes
lineares e no fina deste estagio o estado
estaciondrio é atingido.

Esta aplicagdo dos modelos dindmicos é muito
importante, tanto para a prevencdo de possiveis
problemas de controle e operabilidade tornando o
procedimento mais seguro, como para evitar
desperdicios de matéria prima e geracdo de
produtos fora de especificacéo.

Logo em seguida, Gani e Cameron (1989)
propuseram modificagdes no modelo dindmico
permitindo que 0 mesmo pudesse ser utilizado para
simulacfes estaciondrias de forma eficiente. Em
simulagBes estacionarias, somente um conjunto de
equagdes algébricas é originado, ja& no caso
dindmico ha a existéncia também de equagdes
diferenciais. Para problemas de dificil convergéncia
os autores também estudaram a obtencdo de
estacioné&rios através da solugdo dindmica. No
simulador EMSO esta questdo € resolvida
automaticamente. Caso seja necessario resolver
uma simulagdo estacionaria através de um modelo
dindmico, somente € preciso gjustar um parametro
indicando esta opcao.

Além do rigorismo nas correl ages hidrodinamicas,
gue torna 0 modelo capaz de predizer com detalhes
o comportamento hidraulico das fases liquida e
vapor na coluna, outro tipo de detalhamento
também é estudado: a condi¢do de ndo equilibrio
termodindmico entre as fases. Com a consideragéo
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de ndo equilibrio, as resi steﬁclas atransferenaa de
caor e massa tanto inter como intrafase s&
consideradas, gerando um sistema de equagdes
mais complexo. No trabalho de Biardi e Grottoli
(1989) a difusdo transiente dos componentes é
modelada pelas equagbes de Maxwell-Stefan. A
importancia deste estudo esta na comparagdo
realizada entre modelos ideais (com condi¢cdo de
equilibrio termodindmico) e reais (onde o
equilibrio é considerado apenas na interface
liquido-vapor). Esta comparacdo foi feita com
dados experimentais de duas colunas em escala
laboratorial e uma coluna industrial. Os modelos
reais apresentaram resultados mais precisos, mas
em contrapartida requerem uma série de parametros
adicionais relacionados com atransferéncia de calor
e massa entre as fases. Tais parémetros sdo de
dificil obtengdo e tém um alto grau de incerteza
associado. Além disso, este tipo de modelo exige
um maior custo computacional em virtude da maior
complexidade do sistema de equagdes gerado. Este
tipo de equacionamento é muito utilizado quando se
quer reproduzir processos de destilagado reativa.

Com o advento de computadores mais eficientes e
integradores mais robustos, conseguiu-se resolver
de forma mais répida os modelos desenvolvidos,
inclusive os mais rigorosos. Com a simulagdo
ocorrendo em tempo real ou até algumas vezes
mais répido que isso, tornou-se possivel a sua
utilizagdo no treinamento de operadores e
engenheiros. No trabalho de Olsen et al. (1997)
uma unidade de purificacdo de metano contendo
trés colunas de destilagéo foi modelada, baseada no
modelo desenvolvido por Gani (1986). O sistema
de equagbes resultante apresentava 266.000
variaveis e 97.000 parémetros e era simulado em
uma velocidade duas vezes mais rapida que a do
processo. Este simulador era  utilizado
principalmente para o treinamento de partidas e
paradas das unidades, onde a predicdo das
caracteristicas dinamicas é de sumaimportancia.

2 MATERIAISE METODOS

Atuamente, quase todas as ferramentas
computacionais utilizadas para modelagem e
simulagéo de processos sdo baseadas naarquitetura
sequencial modular. Embora esta categoria de
ferramenta esteja bem difundida na indUstria, esta
se verificando uma tendéncia de migragcdo para
softwares com arquitetura de model os baseados em
equacdes. Isto se deve a0 fato de um mesmo
modelo ser utilizados para uma gama maior de
aplicacbes (simulacdo estaciondria ou dinamica,
otimizacdo, estimacdo de parémetros, sintese de



processos) e maior facilidade de incorporagdo de
informages especificas a um modelo ja existente.
Um dos motivos para a falta de sucesso comercial
de ferramentas baseadas em equaghes, pode ser
atribuido ao fato de que os mesmos ndo dispdem de
um conjunto de modelos consistente para uso
imediato dos usuarios, dificultando a sua utilizagéo
inicial.

Os modelos apresentados neste trabalho fazem
parte de uma ampla biblioteca que sera
disponibilizada livremente e distribuida junto com
o software EMSO. Para o desenvolvimento de
modelos genéricos de colunas de destilagdo no
simulador EMSO, alguns conceitos importantes
derivados da programacdo orientada a objetos
(OOP) foram incorporados tais como, composi¢ao e
heranca.

A composi¢o permite uma maior facilidade para
combinar modelos existentes das maneiras mais
variadas possiveis. Modelos que utilizam
composicdo ficam mais enxutos e féceis de
acompanhar quando algum erro for detectado. O
conceito de heranca permite que caracteristicas
adicionais de modelos mais complexos sejam
incorporadas  com  facilidade a  modelos
simplificados ja existentes, isto €, alguns modelos
podem herdar as caracteristicas de outro e ter como
informagdo adicional suas peculiaridades. Estes
dois conceitos serdo bem visualizados nas se¢des a

Seguir.

3 RESULTADOSE DISCUSSOES

Para modelagem de colunas de destilagéo, diversos
modelos bésicos sdo necess&rios. Assim, modelos
para 0S  seguintes  equipamentos  foram
desenvolvidos: bomba, vavula, tanques,
condensador, refeverdor e prato.

O modelo de prato representa um estagio de
equilibrio de uma coluna de destilagdo. Na
literatura ha uma grande variedade de maneiras de
modelar um estagio de equilibrio. Geralmente a
grande diferenca entre um modelo e outro esta nas
equacles relacionadas a hidrodindmica do prato,
isto € nas correlagbes para caculo das vazdes
internas, perfis de pressdo e outros parametros.
Assim, 0 modelo de prato foi construido através de
heranga de modelos. O equacionamento basico,
composto de balancos de massa e energia e
restrigdes geométricas, foi chamado de trayBasic e
as equagbes hidrodindmicas ficaram em um
conjunto de equagdes separado chamado de tray o
qual, além de possuir suas equagdes especpificas,
herda o equacionamento do modelo bésico. A
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seguir € mostrado o equaci ohamento do modelo de
prato basico:

Balanco molar por componente:

dm
ot = Freg Zreer + FniXin + Finv Yin = FowwXou = Fouv You

Balanco de Energia:

du
Y = FreedNeeed + Fin M *+ FinvPiny = Four Nowe = Fouv Nowv +Q
Acumulos:

M = I\/lliq XOut + MvapyOut
U = MliqrbutL vaphOutV OutL tray

Restricfes das fragcbes molares:
é Xout :1

o _ 9

a Xoul - a yout

Equilibrio quimico, térmico e mecanico:

f quXOut =f vapyOut

Tour = Touv
Pout. = Pouv

Restricdo geométrica:

Vtray = M quVqu + Mvapvvap

Nivel de liquido no prato:

hl = M jig Vi
A

P
Frac&o de vaporizagéo nas correntes de saida:
L = 0
vV = 1
As propriedades fisicas e termodinamicas

necessarias sdo calculadas através de rotinas
externas.

Pour = Mo » o Xour)
Nouwy = N(Touews Pourvs Your)
Viig = V(Tourws Pouts Xour)
Viap = V(Touv + Pouvs Your)
f lig _f (Toutws Pours Xou)

f vap :f (TOutV’ OutV? yOut)

Agora, as equacdes de hidrodindmica:
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Para o cdculo da vazdo de liquido do prato é
utilizada a correlagdo de Francis:

i 0, se hl<b>xhw
i , i
) ahl - b *w@ T
Fouw =1 lS‘“WETi y
! g se hl>bxw
0 Viig
i0, *e
:
Fm\/ :I, A1 PinV ) POUIV -r lig )g ml «®
i
b Vi ar .,

A Figura 3.1e Figura 3.2 apresentadam a modelagem
dos pratos trayBasic e tray na linguagem do
simulador EM SO:

+ InlefL .F*Enletl .2 + [nletY. Frixlsti.c

etV FrThrtlat .o

P e Intal
Dutlatl Fooutierl b - Dutlaty.F

atl b+ ImlatY F*Inlaty.h

H -.i;.-’\.-l: etl.z = MIMurLet.z;
E = “\.""\.lt stl.h + H:-'\.-l:'l-l- h « Aletl.Pou)
W

-\.7‘”1 |.¢ L._ sud Ut letl.zh = SumiGuriesy. 2l
WL = I'F".L.q.-l el Ll DuTLatl T, DOTLGEL.P, Ouflatl. 2}t
Wil = PR gl uss G Lary . T, Dotlacd P, Durlerv.z):

ML iouidFuges

fcient(Outietl ¥, thrletl P, Gutlatl zy*otlatl 2 =
fcaevt(Outiasi.l, Outlet¥y.F, Dutlaty . si"lutlety &)

rhob = PP.LiquidensityOutletl . T, Outletl P, Outlatl.zi!
rho¥ = P8 YapourfensitylInlety, T, Inletv.P, Inlesv.zi;

Lwa = [bata ® ]t

|.-|| F -'.--1.-..-: Lausl - (bt atrm |/ {stal 5™

DTt F = & ®
and
LT f Inlec¥ P = [Out
"Frassura Irop T
§nlak¥.F = Rh'v
(L fas el a2

gelansl =Ll ) then

LInl e‘r‘-‘ Bo. Qublety, D - golews]l®rhol] /

“Prata mnlack
Enlath.F = LR T
and

Figura 3.2: Modelo do tray no simulador EMSO

Caculando avazao de vapoﬁ proveniente do prato
inferior:

Pav < Powv *11q gl U

P

inv

>P

OutV I|q

xgxhly

Como ja dito anteriormente, para a construgéo do
modelo completo de prato foi utilizado o conceito
de heranca que pode ser visto na Figura 3.2 quando
se escreve que o modelo tray é do tipo trayBasic
(na declaracdo do modelo feita na primeira linha).
Assim, qualquer outro modelo de prato que for
criado devera conter apenas as equacdes adicionais
aos balancos.

O equacionamento do estagio de separacgdo serviu
de base para 0 desenvolvimento dos modelos de
condensador e refervedor, o0s quais foram
modelados com a consideragdo de que também
contam como estagio de equilibrio. Além destes,
model os simples de bomba e valvula, bem como de
tanques de armazenamento foram implementados.
Estes e os outros modelos confeccionados estéo
disponiveisno link

www.eng.ufrgs.br/al soc/emso/mso/eml/stage_separators/

Estes estdo estruturados da seguinte maneira:

tray. mso: arquivo que contém o0s

seguintes modelos:
o trayBasic
o tray

condenser. ns0: arquivo com modelos
de condensadores:

0 condenser

0 condenser St eady
reboi | er. nso: arquivo com modelos de
refervedores:

0 reboiler

0 reboil erSteady

tank. nso: arquivo com
din@micos de vasos:
0 tank

0 tank_cylindrical

modelos



Modelos de vélvula e bomba podem ser
encontrados no link:

www.eng.ufrgs.br/al soc/emso/mso/eml/pressure_changer
s/

De posse de todos os modelos bésicos, a coluna de
destilagdo foi construida conectando seus
€lementos, como pode ser visto na Figura3.3;

=Medal Digtillatlon Kettla cond
| PARERME TERS
P Az CalcObjact;
HCoap &5 [nteger;
NTrays a3 Integar(Brisf="Number of Trays”, Delaili=2);:

VARIAHLES
trays(NT roys) &s tray;
cond as condensar;
reb & reballer;
Sp A5 BRLLCTG:
valve as valva;
pumpl es pump;
COMNECTIONS
Feaan
rab. Cutlaty to trays(NTrays)) . Inlety;
trays( {2 :NTrays]] .dutlaty to trevs([l:&Troys-1]1) . Inlath;
trays( ]l utlatV to valve. Inlet;
valve Dutlat o cond, [RLeCY )
Bl iquicd
cond Outletl to sp.Inlet;
g 0utlet? to punpl . Inlat:
puepl Durlet ©o Traysil).Inletl;
traye(li iNTraye-1]] .Qutletl Tc trays({Z:NTreys] ). Inletl:
traye( KT rays) ,Dutlail, to reb.inlstl;
“and

Figura 3.3: Modelo de Coluna de Destilagéo

Um grande nimero de outros modelos de colunas
de separagao foi construido através de combinacfes
dos model os basi cos, sdo eles:
0 Section Column: modelo de secdo de
separacao
o Didtillation: colunas de destilagdo com
combinagdes diferentes de condensadores,

refervedores e tanques
0 Rectifier
o Stripping

0 Absorption

Junto com os modelos foram disponibilizadas
aplicagbes parailustrar a utilizagdo dos mesmos. O
link paraos exemplos é:

www.eng.ufrgs.br/al soc/emso/mso/sample

Paravalidar os model os gerados, dados do artigo de
Gani et a. (1986) foram utilizados. O modelo
apresentado na Figura 3.3 foi simulado no software
EMSO utilizando o pacote para predicdo de
propriedades termo-fisicas VRTherm (VRTech,
2005). O problema consite em uma mistura de
isobutane e n-pentane separados em uma coluna de
8 pratos com dados retirados de Ruiz (1984). A
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H‘
A Sl

¥ .
seguir, nafigura Figura 3.4/6 mostrado o flowsheet
construido para essa simulagédo no EM SO:

FlowSheat ColusnTast
PARKMETERS

FF & Lclb] et |Brief="Phy=ical Propartia=s" File="vwrpp®};
MConp a8 Inféger:

SET

PP Components = [ "iscbutane™, “n-pantane™];

DEWICES

col ms Bd=srillation;

feed &5 streaaTP;

COMNECTIONS

feed to col.traysis) . Inlet:

SPECIFY

feed.F-= 113.4 ™ "knglfh®;

P T o .

fec] P = i

foad z-= [B.5 . & K

| Lol traysll] OutletV.F = 153 * “kpcl /R
col 6p MtlatdF = » L
col reb Outlatl F
ol sp.frag = 5555
col . cond.OutlatV.F = B * “&nmols/h";

ol KTrays = A;
INETIAL
ol oond.Qutletl T = 268 “°K";
ool cond.Level = 1 ™ *n”;
ool . cond.Outlatl .z(1] = A.5;
col . rab Dutlerl. T = 330 =%
col.reb Lavel = 1 ® *n";
ol reb Outletl, 2Ly =
ol traye, Iutletl . T = 265 ® ="
col . trays.Leval = 6.2 * col trays.bw;
ool trays Dutletl 201} = 8,5;
and

Figura 3.4: Flowsheet para simulagdo no EMSO

Na Figura 3.5 sd0 apresentados os perfis de vazles
de liquido nos pratos. Deve-se ressdtar que a
alimentagcdo encontra-se no prato 5. O interessante
nesses perfis € asincronia no aumento das vazdes
de liquido em cada prato. Os pratos comecgaram
vazios e a quantidade de liqudo vai aumentando
com o passar do tempo até atingirem seu
estacionario. Este tipo de comportamento s6 pode
ser predito com o uso de modelos dinamicos.

Figura 3.5: Vazio de liquido dos pratos

Na Figura3.6 e Figura 3.7 sdo mostrados os perfis de
composicdo de isobutane e  n-pentane,
respectivamente. O primeiro enriquece o topo da
coluna enguanto o mais pesado (n-pentane) via para
o fundo da mesma.
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Figura 3.7: Perfil de n-pentane na coluna

4 CONCLUSOES

Os resultados obtidos com os model os preliminares
foram muito satisfatérios. As correlacbes de
hidrodinémica dos modelos de pratos precisam ser
melhoradas e célculos de eficiéncia de prato devem
ser adicionados. Além da possibilidade de uso de
diferentes tipos de pratos, como por exemplo,
pratos perfurados, valvulados e com borbulhadores.

Além do exemplo aqui apresentado, outros testes
foram realizados utilizando o modelo desenvolvido.
Sistemas com mais de 10 componentes em colunas
de mais de 20 pratos foram simulados com
eficiéncia e misturas aguosas também foram
testadas com sucesso. Sistemas de separacdo
envolvendo reagdo quimica estdo sendo validados e
em breve ser&o disponibilizados.
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