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Modelagem Computacional E Matematica De Processos De Desti-
lacdo De Misturas Continuas

Computational And Mathematical Modeling Of Processes Of Destil-
lation Of Continuous Mixtures

1
2
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Resumo

O conceito de misturas continuas foi aplicado para resolugdo do problema de
separacao por destilagdo, utilizando-se para tanto uma funcao de distribuicao f(x) de
fragdes molares das espécies quimicas, caracterizadas pelo seu indice continuo X, que
representa o numero de grupos funcionais presentes na molécula para uma mistura de
alcanos lineares. O problema do equilibrio liquido-vapor corresponde a um sistema de
equacdes algébrico-funcional para as fases liquida e vapor. As aproximagdes McCabe-
Thiele (condigdes CMO — constant molar overflow) foram estendidas ao caso continuo,
com o intuito de evitar a utilizagdo de balancgos de energia. Avaliando e resolvendo o
sistema apenas em seus pontos de colocagdo o problema torna-se puramente algébrico,
podendo ser representado em forma matricial. O resultado apresentado contempla a
modelagem computacional de processos de separacdo de misturas continuas. A perti-
néncia da modelagem foi observada com a migragao de componentes leves para o topo
e pesados para o fundo do equipamento, além do fato de que as temperaturas de satu-
racdo dos componentes tipicos do topo foram coerentes com resultados experimentais
relatados na literatura.
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ABSTRACT

The concept of continuous mixtures was applied for resolution of the problem
of separation for distillation, using itself for, in such a way, a distribution function f{x)
of molar fractions of the chemical species, characterized for its continuous index x,
that represents the number of functional groups inside the molecule for a mixture of
linear alcanos. The problem of the liquid-vapor balance corresponds to a system of
algebraic-functionary equations for the liquid and vapor phases. The McCabe-Thiele
approaches (CMO conditions - constant molar overflow) were extended to the con-
tinuous case, with intention to prevent the use of energy rockings. Evaluating and
deciding the system only in its points of rank, the problem becomes purely algebraic,
being able to be represented in matrical form. The presented result contemplates the
computational modeling of the processes of continuous mixtures separation. The rel-
evancy of the modeling was observed with the migration of light components for the
top and weighty for the deep of the equipment, beyond the fact of that the saturation
temperatures of the typical components from the top were coherent with the mentioned

experimental results in literature.

keywords: Continuous Mixtures, Distillation Column, Quadrature Method.
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1 Nomenclatura

P - Pressdo.

P - Pressdo de Saturagdo.

P, - Pressdo critica.

QO - Quantidade de calor.

R - Constante universal dos gases.

Ry - Razdo de refluxo.

S - Entropia.

T - Temperatura.

T, - Temperatura de ebuli¢do.

T. - Temperatura critica.

V - Volume.

x - Frag¢do molar.

x; - Fragdo molar do componente liquido.

X(x) - Fung¢do de distribuicdo - fase liquida.

U; - Vazdo molar da retivada lateral de liquido no estagio j.
W, - Vazdo molar da retirada lateral de vapor no estdagio j.
v; - Fragdao molar do componente gasoso.

Y(x) - Fungao de distribuicdo - fase vapor.

Z; - Fator de compressibilidade do componente i.
z; - Composi¢do da carga no estagio j.

p - Fragdo vaporizada da carga.

0 - Delta de dirac.

n - Pardmetro ajustavel (eta).

& - pardmetro ajustavel (epsilon).

2 Introducao

Define-se por mistura continua aquela cuja
composi¢do ¢ tdo complexa que ndo ¢ viavel distin-
guir as espécies quimicas presentes na mesma. Ao in-
vés disso, escolhe-se um indice, como o numero de
estruturas funcionais na molécula, ponto de ebuligdo
ou tempo de retengdo em cromatografia para carac-
terizar cada elemento e admite-se que este varie con-
tinuamente. Assim, a fragdo molar xi de uma espécie
A ¢ substituida por f(x)dx, que ¢ o elemento de fragdo
molar do material com o indice no intervalo (x, x +
dx). Assim, f(x) ¢ comumente conhecida como fungao
de distribuicao(FD) de fracdes molares das espécies
caracterizadas pelo indice x na mistura, em completa
analogia as fungdes de distribuicdo de probabilidade
de variaveis aleatorias continuas, nos estudos estatisti-
cos. Como seus analogos estatisticos, se a fra¢do mo-
lar de substancias com indice entre a e b for requerida,
tal é contabilizado integrando-se o elemento de frag@o
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molar f(x)dx desde a até b. Por motivos 6bvios, a in-
tegral de f(x) sobre todo o dominio acessivel ao indice
continuo x deve ser unitdria, dando origem a chamada
condi¢do de normalizagdo.

e =1 (1)

E de particular interesse a descrigio fisico-
quimica de tais misturas, exemplificada por céalculos
de seu equilibrio liquido-vapor. Os calculos de equi-
librio liquido-vapor (ELV) para misturas complexas
tém sido tradicionalmente acessados através do méto-
do dos Pseudo-Componentes. Basicamente, o procedi-
mento consiste num agrupamento (“lumping”) no qual
componentes-chave sao escolhidos para caracterizar a
mistura inteira. Assim, uma modelagem simples pode
ser adotada, mas os resultados sdo altamente depen-
dentes da escolha do conjunto de pseudo-componen-
tes (Chachamowitz, 1993). O desenvolvimento de
uma termodindmica continua mostrou vantagens em
muitos aspectos. (Jacome, Paulo André D. et al, 2005
e Peixoto, Fernando C. et al, 2000).

Um ponto crucial para o sucesso de uma
modelagem termodindmica, sob a hipdtese de conti-
nuidade da mistura, é a escolha do indice continuo.
Alguns autores escolhem um indice mais usual, como
peso molecular ou ponto de ebuli¢do (Du e Mansoori,
1986; Cotterman e Prausnitz, 1985). Contudo, algu-
mas vezes, ¢ dificil relacionar tais indices com outras
propriedades termodinamicas, especialmente parame-
tros de equacgdes de estado (EE), e ajustes polinomiais
tém sido empregados para tal (Cotterman et. al., 1985),
desprezando o fato de que tais pardmetros podem ser
facil e acuradamente estimados através de métodos de
contribuigdo de grupos (método de Joback) ao invés
dos tradicionais polindmios ajustados.

O presente trabalho segue a tendéncia apon-
tada recentemente (Peixoto ¢ de Medeiros, 1999a,
1999b, 2001, Peixoto, Fernando C. et al, 2000; Jaco-
me, Paulo André D. et al 2005) de escolher como in-
dice continuamente distribuido, o nimero de grupos
funcionais presentes na molécula de parafinas lineares.
Dessa forma, centrando a descri¢do continua em indi-
ces associados a sub-estruturas funcionais na molécu-
la, é possivel “varrer” todo o espectro de propriedades
fisico-quimicas com consagrados e semi-teoricos mé-
todos de contribui¢do de grupos, ao invés dos pura-
mente empiricos e pobremente ajustados polindmios.
As propriedades globais da mistura sdo, obviamente,
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fungao de integrais das distribui¢des de propriedades
no dominio dos indices ¢ estas sdo, vias de regra, ope-
racionalizadas por métodos consagrados de integrag@o
numérica, como quadraturas, que ndo ferem os balan-
¢os materiais, como acontece com o Método dos Mo-
mentos (Cotterman e Prausnitz, 1985), procedimento,
portanto, conservativo.

3 Modelagem

Como mencionado em Cotterman et al.
(1985), o ELV de misturas continuas pode ser descrito
de forma inteiramente analoga ao caso discreto:

Y (x) ¢,(x, TEY(x))=X(x)¢,(x, TEX(x)) 2)

onde X(x) e Y(x) representam a FD da fase liquida
(subscrito L) e vapor (subscrito V), respectivamente;
T ¢ a temperatura em K e P a pressao em Pa.

Uma vez que o presente trabalho contempla
misturas de alcanos, a hipotese de total idealidade
pode ser utilizada, o que conduz a:

ro= 0L iy 3)

onde P*(x,T) representa a pressdo de vapor da molé-
cula de indice x na temperatura T, em completa analo-
gia com o caso discreto.

Como pode ser visto, estas equagdes reque-
rem previsdes para P*(x,7) o que pode ser feito com
os conhecidos métodos de contribuigdo de grupos,
como as predi¢des de Joback (1984) para temperatura
normal de ebulicdo (7h) e coordenadas criticas (7c e
Pc). Se x é o nimero de estruturas funcionais (os cha-
mados grupos Joback), tem-se:

T(x) = 198 + YAT,(x) @)
T() = T,()[0,584 + 0,965SAT(x) - (SAT@P] (5)
P.(x) = [0,113 + 0,0032Na - YAP (x)]* (6)

onde Na representa o nimero total de atomos na molé-
cula. Todos os somatorios sdo realizados sobre os gru-
pos presentes na molécula, contabilizando os efeitos
incrementais das contribuigdes individuais A7,, AT e
AP,

Cabe ressaltar que, como o presente trabalho
contempla misturas contendo somente alcanos linea-
res, x sera associado ao numero de atomos de carbono

da molécula uma vez que s6 existem (numa parafina
ndo-ramificada), dois grupos ~CH, e (x — 2) grupos
—CH,
indices continuos para apenas um Unico.

—; essa escolha diminui habilmente o nimero de

As formas (4) a (6) s@o requeridas para a pre-
dicdo final da pressdo de vapor, com o seguinte méto-
do:

T,(x)/T (x)

T(x)/T(x)[ (T( )]log[P ®)] } (7

As equagdes (4) a (7) mostram a vantagem de

P(x,T) = P (x)exp {

usar como indice continuo, o nimero de grupos fun-
cionais na molécula e, a Tabela 1 abaixo fornece os
elementos necessarios para a implementagao destas:

Tabela 1: Contribuigdes de Grupo

Increments | AT, APC ATb
-CH_- 0,0189 0 22,88
-CH, 0,0141 [ 0,0012 | 23,58

Por ultimo, para uma parafina linear, o vetor
Joback contabiliza o total de cada (sub) grupo Joback
presente na molécula em termos de x:

-CH - x-2
Jx) = [—CH3 ] = [ 2 ] ®)

As Equagdes (4), (5) e (6) ficam, entdo:

SAT(x) = JEAT (x) = 2(0,0141) + (x-2)0,0189  (9)
SAP () = J(IAP. () = 2(-0,0012) (10)
YAT,(x) = JAT,(x) = 2(23,58) + (x-2)22,88  (11)

3.1 Destilacdo de Misturas Continuas
Sera estudada uma coluna de destilagao tipi-

ca, com retiradas laterais de liquido e/ou vapor e ape-
nas uma fonte de alimentagdo, como apresentado na

Figura 1.
AV, Y(x) L1, Xp1(x)
W, Yi(x)
47

F;Z;

! ,(x)' Estdgio de

b equilibrio j

J
4»(-/!)(/06)

Vier, Yiv1(x) L Xj(x) v

Figura 1 — Coluna de Destilagao
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Na Figura 1, £, V, L, We U representam, res-
pectivamente, as vazdes molares da carga, do vapor,
do liquido e retiradas laterais de vapor e liquido(em
mol/s); X(x), Y(x) e Z(x) sdo as fungdes distribui¢ao do
liquido, do vapor e da carga, f ¢ a fragdo vaporizada
da carga e os subscritos indicam o estagio ao qual tais
entidades estdo associadas. As configuragdes de troca-
dores de calor (condensadores e refervedores) parciais
e totais encaixam-se neste formato.

Neste trabalho, sera utilizada a distribuicao
gama (Abramowitz e Stegun, 1964) como funcao dis-
tribuicao de fragdes molares para simular a carga:

et x exp( -6.x)

) D)

(12)

Como se vé€, esta possui dois parametros
ajustaveis, e e h e obedece a condi¢do de normalizagdo
(integral unitaria). Além disso, consegue reproduzir o
caso de uma sé espécie presente, bastando, para tal,
que se faca:

lim Z(x) = 0 (x-d)
7, — ©

n/e=d

(13)

onde 0 € a fungdo delta de Dirac.

3.2 Aproximacdes McCabe — Thiele e o Resultado
do Sistemas de Equacdes

Para cada estagio de equilibrio (j), incluin-
do o condensador e o refervedor, surge a necessidade
de se calcular um conjunto de equagdes, denominadas
equagdes MESH, que incluem, a equagdo de balango
material (M), equacdo de equilibrio (E), equacdes do
somatorio das fragdes molares de ambas as fases (S),
equagdo do balango de energia (H), sdo elas:

F/..Zj(x) + VM.YH(x) + Lj.1'X,~.1(x) -

(VAW).Y(x) - (LAU).X(x) =0 (14)
Y(x) = K(x,T)X(x) (15)
com K(x,T) = 7 ;X’T)

=1 ¢ [¥dx =1 (16)
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F/ﬁF/‘ + Vj+1 ﬁr/,w + LH ﬁL,-./ -

v, + W_,-)HV,. -(L,+ U,.)HL]=0 17)

As aproximac¢des McCabe-Thiele foram uti-
lizadas com o intuito de evitar a utilizagdo da equagio
do balango de energia. Com as aproximagdes McCa-
be-Thiele, pode-se obter as equagdes para entalpia das
fases liquido e vapor saturadas:

= sat

A"=a+ [bxX(xdxe H,

L

—A+ :Jb(x)Y(x)dx (18)

onde o subscrito sat refere-se a condi¢do de saturagéo.
A diferenca
¢do da mistura (considerada constante). Dentro das

representa o calor latente de vaporiza-

aproximagdes podemos apresentar a entalpia molar da
carga [

H. =(-pH, +B, H (19)
J i i

onde a condi¢do térmica para F ¢ dada pela fracdo va-

porizada f = VF/F. Assim, a equagao de balanco de

energia ¢ substituida por relagdes entre as vazdes de

vapor e liquido nas se¢des da coluna:

{KH‘W5%+W

L=+ F() -, 20)
V,=D

L,=RD; V,=V,+L,

B=L,,-V, L =B @1)

onde D e B sao, respectivamente, a vazao de topo e de
fundo da coluna e R, ¢ arazdo de refluxo interna.
Observam-se, como efeitos das aproximacdes McCa-
be-Thiele:
a) O desacoplamento dos balangos material ¢ de
energia (sendo o segundo substituido, a priori, por
relagdes mais simples);
b) A aditividade das vazdes molares ao longo da
coluna.

O conjunto de equagdes (20) e (21) podem
ser resolvidos independentemente, fornecendo todas
as vazdes (V e L) ao longo da coluna, bastando, para
tal, fornecer um conjunto coerente de especificagdes,
sendo, 0 mais comum, especificar R, e D o que signi-
fica, indiretamente, fixar uma produ¢@o no topo ¢ uma
carga térmica no condensador. E 6bvio que as cargas
(F) e retiradas laterais (W e U) bem como suas locali-
zagdes sdo, também, dados de projeto.
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O sistema algébrico-funcional a ser resolvido
para cada estagio j inclui, portanto, apenas as equa-
¢oes (14), (15) e uma das restri¢des de normalizagdo
expressas na equagao (16), sendo os conjuntos (20) e
(21) resolvidos a priori e independentemente. Procura-
se determinar as fungdes distribuicdo de fragao molar
em ambas as fases Yj(x) eX (x) e a temperatura T em
cada estagio j.

4 Procedimento Numérico

Uma vez que as integrais (16) sdo acessadas
através de procedimentos do tipo:

¥ = S w¥) = wY 22)
onde x, e w, sdo, respectivamente, n pontos de colo-
cacdo e pesos do procedimento, pode-se perceber que
a fun¢lo distribuicdo so6 ¢ calculada em um nimero
finito de pontos (Y). Este ¢ o chamado método das
quadraturas ou método tipo colocacao. Nele, todas
as fun¢des distribuigdo serdo calculadas ou avaliadas
apenas nos pontos de colocagdo, transformando o sis-
tema algébrico-funcional formado pelas equacdes (14)
+ (15) + (16) sob a influéncia de (20) num problema
puramente algébrico descrito pelas seguintes discreti-
zacdes/colocacdes das equagdes mencionadas:

FZ+V_ Y +L X -
7= J J- J-
(Vj+ Wi).Zj—(Lj+Uj).2(;= 0 (23)
wY-1=0 (24)
P ET)
Y = Diag Tj X (25)

todos os grupos para j de 1 a N estagios de equilibrio.
Nas equagdes acima, Z/ X] e )_(] sdo os vetores de colo-
cacdo das distribui¢des Zj(x), Yj(x) e Xj(x) nos pontos x,
Py, T ,) as pressoes de saturagdo a T/ das moléculas
caracterizadas por x € um operador que aloca os ele-
mentos de ¢ na diagonal de uma matriz diagonal.

O sistema de equagdes (23) a (25) ¢ comple-
tamente andlogo a simulacdo de uma coluna com n
componentes discretos (no qual w, = 1 para todo 7).
Isso poderia levar o leitor menos atento a pensar numa
defesa da abordagem de sistemas complexos via pseu-
docomponentes. Ainda que, por muito tempo, tenha
sido esta a principal estratégia, a escolha de tais com-

ponentes era baseada em propriedades fisicas, quimi-
cas ou fisico-quimicas, com resultados ruins. Com a
presente abordagem, o critério de escolha ¢ puramente
matematico (e visa calcular FDs) com quaisquer pro-
priedades da mistura podendo ser acessadas a qual-
quer momento.

Os esforgos a seguir tencionam colocar o pro-
blema num formato adequado a aplicagdo de um pro-
cedimento tipo Newton-Raphson (com amortecimen-
to), tangenciando a abordagem de Naphtali-Sandholm
(1971). Inicia-se organizando o vetor de incognitas:

W= [V XYY, VX ] e (26)

O=[. T T,AT] 27)

Dessa forma, pode-se colocar o problema
(23) a (25) num formato matricial, com vantagens. Ini-
cialmente, as seguintes matrizes sdo criadas (nas quais
1 é uma matriz identidade de ordem n X n):

R= [LN£ _VN+1£ 'BQ
¢ =DI-LIV]]
S =LA

K(T) = Diag(K(x, ) K(x,T),... K(x,,T))
K = I -K(T)]

Depois, uma matriz altamente esparsa M ¢é
definida em termos de seus blocos de elementos nao-
nulos, dados pelas matrizes em (28):

a) A por¢io superior esquerda de M ¢é ocupada por C;

b) Paraj desde 2 até N - 1, as linhas desde (j - 1).n + 1 até
jneascolunasdesde 2.(j-2).n+n+laté 2jn+nde M
sdo ocupadas por S

¢) As linhas desde (N - 1).n + 1 até N.n ¢ as colunas desde
(2.N-3).n + [ até 2.N.n de M sdo ocupadas por R;

d) Paraj desde 1 até N, as linhas desde N.n + (- 1).n + 1
até N.n + j.n e as colunas desde 2.(j - 1).n + 1 até 2j.n de
M sdo ocupadas por K;

e) Paraj desde 1 até V, a linha 2.N.n +j e as colunas desde
2.G-1).n+ 1 at€ (2,j— 1).n de M s3o ocupadas por w,;

Os itens (a), (c) e (b) contabilizam, respecti-
vamente, o condensador, o refervedor e os demais es-
tagios de equilibrio. O item (d) contabiliza as relagdes
de equilibrio e o item (e) as restricdes de normaliza-
¢éo.
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De modo similar, um vetor de ndo-homoge-
neidades (Nh) € descrito por:
F(6) = [M(Du - Nh] =0 (29)
a) Para j desde 1 até N as linhas desde (j - 1).n + [
até j.n de Nh sdo ocupadas por onde se pode ver que
a Unica por¢ao de M que ¢é fungdo das incognitas (e,
portanto, sujeita a iteragcdes) ¢ aquela correspondente
a Kj. Uma matriz M tipica ¢ mostrada na Figura 2,
onde se pode ver seu grau de esparsividade. A parte
superior contabiliza os balangos materiais, a central os

equilibrios de fase e a inferior as restrigdes de norma-
lizagdo:

- '\\ !

200+

250+

00

400F

Figura 2 - Espansividade de M.

O sistema (29) ¢ solucionado, entdo, com um
esquema tipo Newton-Raphson amortecido:
0 =0 px[JO)]" E(©) (30)
onde @ simboliza a n-ésima iteragdo em 6, J a matriz
Jacobiana de F em relagdo a 6, ¢ g ¢ um fator de
amortecimento. A introdugao deste fator advém do co-
nhecido fato do Método de Newton tradicional poder
exibir alta instabilidade numérica nas primeiras itera-
¢des com convergéncia quadratica proxima a solucao.
A proposigdo de ¢ empirica ¢ obedeceu a seguinte re-
gra:

a) A cada iteragdo, define-se o vetor ¥ cujas compo-
nentes sdo dadas pelo inverso das componentes de
|67, ambos vetores de tamanho k = 2.n.N+N;
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b) Se El-‘[tl(ﬁn)]ll E(@)] < 0,2 toma-se o = 1, caso

contrario, fazse ¢ L ‘]((90")2]{5 F6]

A matriz Jacobiana do sistema pode ser computada fa-
cilmente, gragas a linearidade (com respeito a X e Y)
da porgdo referente aos balangos materiais, relagdes
de equilibrio e restricdes de normalizagao:
J(0) = \M(T) dK(T )| (31)
onde a matriz dK contabiliza as derivadas da Equagdo
(3.59) com respeito a T, da seguinte maneira:

a) Parajdesde 1 até NV, as linhas desde N.n + (j - 1).n
+ [ até N.n + j.n, colunaj de dK sdo ocupadas por

ape| X

, =
dT |,., P ,sendo estaderivada calculada a
J

partir da formula (7):

P T, (/T (%) [T,(x)
dT I-T(x)/T(x) L T

= P(x,T).

] - log{P (x)]
(32)

b) Todas as demais posic¢des de dK sao zero.

Uma tipica matriz J ¢ representada na Figura
3, onde novamente se pode notar o alto carater espar-
so. A porgdo esquerda remete a M e a parte a direita é
contribuigdo de dK, devido a justaposic¢do (31):

a

200+

NN

| \\\\

o AN
e e NN

Figura 3 - Esparsividade de J.
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5 Simulacio

Considere-se uma carga trimodal cuja distri-
buigdo apresenta trés picos. Os parametros justaveis
possuem os seguintes valores: €, = 3, &, = 10, &, = 10;
n,=6,1,=80,n,=50eC, =C,=C,=1/3, alimentada
numa coluna com os pardmetros de operacdo da Tabe-
la2:

Tabela 2 - Especificagdes da coluna

Especificacdes Valor
Numeros de Estagios 11
Estagio de alimentacdo 5
Vazao de alimentagao 100 gmol/s
Estagio de Retirada de Liquido 4
Razdo de refluxo 3
Pressdo na coluna 1 bar
Vazio de destilado 100/3 gmol/s
Vazdo de Retirada 100/3 gmol/s

E utilizada a integragdo trapezoidal (Jacome
et al, 2005) em pontos equiespagados de h desde x =0
até um limite julgado razoavel (indice da mais “pesa-
da” substancia com existéncia apreciavel na carga):

x, =ih i=0até Nmax e (32)
_ Jh/2 sei=0oui=Nmax
w. =
i A - (33)
caso contrario

07

Na simulag@o ¢ utilizada uma alimentagdo
com trés picos, onde cada um desses picos ¢ retirado
em um estagio; o pico contendo componentes mais
pesados ¢ retirado como produto de fundo, o pico con-
tendo componentes mais leves ¢ retirado como produ-
to de topo e o pico com componentes intermedidrios
retirado por uma saida lateral existente no estagio 4,
localizado nas proximidades do centro da coluna de
destilagdo. O fluxograma da Figura 4 representa o pro-
cesso de destilacdo de misturas continuas simulado.
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Figura 4 - Fluxograma esquematico

Os resultados da simulagdo aparecem nas
Figuras 5 e 6 e Tabela3:
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Figura 5. Distribui¢des da Carga (linha continua), Topo (A), Retirada Lateral (0) e Fundo (V)
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Figura 6. Perfil de Temperaturas
Tabela 3 - Resultados da Simulagdo
Indice Carga Fundo Topo Retirada Indice Carga Fundo Topo Retirada
Lateral Lateral
0.5 0.0035 0.0000 0.0105 0.0001 8.0 0.1488 0.4305 0. 0000 0.0160
1.0 0.0504 0.0000 0.1486 0.0027 8.5 0.1279 0.3750 0. 0000 0.0086
1.5 0.1281 0.0000 0.3744 0.0100 9.0 0.0834 0.2465 0. 0000 0.0036
2.0 0.1606 0.0000 0.4628 0.0191 9.5 0.0425 0.1262 0. 0000 0.0012
2.5 0.1367 0.0000 0.3840 0.0261 10.0 0.0173 0.0517 0. 0000 0.0003
3.0 0.0918 0.0000 0.2438 0.0317 10.5 0.0058 0.0173 0. 0000 0.0001
35 0.0623 0.0000 0.1418 0.0451 11.0 0.0016 0.0048 0. 0000 0. 0000
4.0 0.0845 0.0000 0.1234 0.1301 11.5 0.0004 0.0011 0. 0000 0. 0000
4.5 0.1551 0.0001 0.0857 0.3796 12.0 0.0001 0.0002 0. 0000 0. 0000
5.0 0.1927 0.0012 0.0259 0.5509 12.5 0.0000 0.0000 | 0.0000 0. 0000
5.5 0.1514 0.0095 0.0040 0.4408 13.0 0. 0000 0.0000 | 0.0000 0. 0000
6.0 0.0856 0.0442 0.0004 0.2122 13.5 0. 0000 0.0000 | 0.0000 0. 0000
6.5 0.0585 0.1085 0.0000 0.0670 14.0 0. 0000 0.0000 | 0.0000 0. 0000
7.0 0.0830 0.2173 0.0000 0.0316 14.5 0. 0000 0.0000 | 0.0000 0. 0000
7.5 0.1279 0.3604 0.0000 0.0232 15.0 0. 0000 0.0000 | 0.0000 0. 0000

Cabe ressaltar que, na simulagdo contempla-
da, o aumento do valor maximo das distribui¢des dos
produtos, em relag@o a da carga, se deve ao requisito
de integral unitaria; como menos substancias estdo
presentes, cada uma das remanescentes tem sua fracdo
aumentada.

6 Conclusoes

O presente trabalho objetivou a construgdo
de um simulador estaciondario para colunas de destila-
¢ao capaz de receber uma carga caracterizada por uma
distribui¢@o continua de componentes. Tal simulador

se insere em um contexto de disponibiliza¢do de fer-
ramentas computacionais para o tratamento de proces-
sos de separagdo envolvendo misturas continuas.

Este trabalho faz parte de uma linha de pes-
quisa iniciada com os trabalhos de Peixoto (1996),
Peixoto (1999) — estes voltados para a modelagem de
sistemas reacionais continuos (craqueamento cataliti-
co com desativagdo do catalisador) —, Peixoto et al.
(2001) — em que ¢ feita uma descricao termodinami-
ca do problema de equilibrio liquido-vapor em mis-
turas continuas mono- e multiindiciadas — e Jacome
et al.(2005), em que as aproximacdes McCabe-Thiele
(condi¢des CMO — constant molar overflow) foram
estendidas ao caso continuo, com o intuito de evitar a
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utilizagdo de balangos de energia e resolver o proble-
ma de equilibrio liquido vapor como um sistema de
equacdes algébrico-funcional.

Os resultados obtidos demonstraram a efi-
ciéncia da modelagem abordada ¢ a separag@o entre
os componentes leves e pesados existentes em cada
mistura foi promovida. A utilizagdo de uma carga ca-
racterizada por uma distribui¢@o trimodulada, alimen-
tada numa unica coluna dotada de drenagem lateral

de liquido, promoveu qualitativamente a separagao.
Foi interessante notar que a retirada lateral de liquido,
mesmo sendo localizada apenas um prato acima do de
alimentagdo, foi capaz de individualizar o pico inter-
mediario. Cabe ressaltar que essa simulagdo indica a
existéncia de um problema de otimiza¢ao onde diver-
sas configuragdes estruturais que produzem a mesma
separa¢do devem ser comparadas em busca de menor
custo (custo fixo anualizado + custo operacional).
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