- e

MODELAGEM DE COLUNAS DE DESTILACAO MULTICOMPONENTE EM

ESTADO ESTACIONARIO

s . ’
@~ 55 4 /95744'";"3 /""’*/ ot 24/5 x4

(Lj'é _4)44.-‘/4,’ Lisr st
Y A s

/ﬁu,-{,ﬂcg c%%' /ﬂé /9-"-4 5’/7 ? ﬁﬂ /ce

Ko viir e T° S /T
v



UNIVERSIDADE ESTADUAL DE CAMFINAZ
FACULDADE DE ENGENHARIA QUIMICA
AREA DE CONCENTRACAQ: SISTEMAS DE PROCESS0S QUIMICOS

E INFORMATICA

MODELAGEM DE COLUNAS DE DESTILAGAC MULTICOMPONENTE EM

ESTADC EZTACIONARIO

AUTCE: "ANDREA SELENE EMBIRASSU  XAVIER 1@/5

.S
A

Tese submetida i Comissao de P&s=-0Graduacic
da Faculdade de Engenharia Quimica - UNICAMP
come parte dos requisitos NSCesSSarios para
obtengaoe deo grau de Mestre om Engenharia
Juimica,

Aprovada por:

7"///’

Prof. Dr. rgi Persioc . Ravdgnanlf-

/n-_-mcl-\e_ tt/:u'e ol C —

Pr;fgx DrY  Sandra Lucia daC)Cruz

//4,“

- Frof. Dr. as Easile Tambourgi

Agosto 1882

Campinas - SP - PBrasil

BIBL'Y T Ila - NTRAL



A meus pais, Agneloe s Maria de Lourdss



AGRADECIMENTOS

;

Ao Prof. Dr. Sérgio Persidr/Eavagnani pela orientag¥c clara e

objetiva durante o desenvel vimento deste trabalho,

Ac Departamento de Engenharia de Sistemas Quimicos da Faculdade de
Engenharia Quimica da UNICAMP, pela oportunidade cedida para o

aperfeigoamento da minha carreira.

A CAPES devido 3 ajuda financeira, beneficiando a concretizacio

deste trabalho.

A todos gque de alguma forma contribuiu em termos de discussles e
esclarecimentos, ressaltando=se a importancia do companheirisme na

realizagio desta tarefa.



RESUMO

A modelaéem de uma coluna de destilaglo no regime
estitico, envolve um grande eduaci onamento referente ac balango de
massa e As relagdes de equilibrioc liquido-vapor. Uma simplificacio
neste sistema pode ser obtida éom a aplica¢do da soluglo numérica
da coloragio ortogonal, |

Nee presente caseo, essa técnica transforma as equagBes
diferenciais parciais em equagBes algébricas. Para iste, as
fungdes discretas dos estigios gue representam os perfis originais
de composicie e  vazio, serfic aproximadas para pelindmios
ortogonais. As variidveis do modele se convertem em fungSes
continuas da altura admensionalizada da coluna. |

As alimenta#ﬁes e/ou as retiradas laterais promovem
descontinuidades nos perfis da coluna; com © objetivo de minimizar
egsse efeiteo, uma redifinig¢idc das variavels foi apresentada e
portanto, temos coms resultade um Gnico polindmio descrevendo todo
o comportamento da coluna. Obviamente, reduziu-se de um modo
significativo a ordem do sistema proveniente da an&lise rigorosa,
obtendo-se um tempo computacional mais baixe e uma concordincia
gatisfatdria.

As fung®es s¥o analisadas em pontos bem definides no
espago, o©s gquais podem ser avaliados pelas raizes de uma certa
familia de polindmios ortogonais. No presente trabalho, esses
pontos também sZ¢ fixados em posigSes sensiveis da coluna afim de
possibilitar uma melhor exatidio do modelo.

Este desenvolvimento foi aplicado a sistemas complexos,

mul ticomponente, com acentuade numereo de pratos.



ABSTRACT

The modelling for a steady state distillation column,
involves a great number of equations concerning to the mass
balance and the vapor-liquid equilibrium relationships. A
simplification in ihis system may be obtained with the application
of the numerical solution by orthogonai collocation.

In the present case, this technigue transforms the
partial differential equations +to algebraic equations. The
discrete functions of the stages, which represent the original
flow and composition profiles, will be approximated by orthogonal
polynemials. The variables of the model are converted to
continuous funcltions of the dimensionless height of tﬂe column,

‘The feeds and/or the sidestreams intreduce
discontinuities in column profiles; in order to reduce tLhis
effect, a redefinition of the variables was presented and then, we
obtained, as a result, a single polynomial desecribing all column
behaviour. Certainly, the order of the system related with the
rigorous model was reduced in a significant way, resulting in a
lower computation time with satisfatory agreement.

The functions are analysed at points well defined in the
space, which may be estimated by the roots of a certain family of
orthogonal polynomials. In the present work, these points are also
fixed, in sensitive locations of the column to provide a better
accuracy of the model.

| This development was applied to complex systems,

multicomponent, with considerable number of stages.
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CAPITULO 1

1. INTRODUCAC

Nos dias atﬁais. a utilizagio dé métodos matemidticos gue
proporcionem uma diminui¢io do tempo para avaliagio de um proéesso
quimico, tornou-se um fator prepederante; permitindo uma crescente
rapidez nas tomadas de decisfio quanto ao comportamento desse
processo. Conseguinte, existe uma procura intensa na realizagXo de
simulag®es cada vez mais 4geis e que representem o sistema
adequadamente. Através do usc destes algoritmos, pode-se revalidar
o campo das simulagBes nos estados estacionaric e tr'ansient,e. a
anAlise de processos iterativos e de uma maneira ampla, a
identificaglo de processo e © controle em tempo real.

Ecste trabalho visa demonstrar que a utilizagX%o
apropriada de um metodo numérico pode simplificar
consideravelmente a modelagem de uma coluna de destilacSo no
regime permanente.

A importancia da aplicag¢ioc das simulagBes no estado

estacionario, com auwdlio de model os de ordem reduzida,

‘direciona~se principalmente para a obtengio de uma modelagem

rapida com vistas a uma utilizagZo em otimizaglo aproximada nos
proj etos das unidades.

A vantagem fundamental dos resultados obtidos, implica
numa drastica diminuig3io c;e tempe de processamento, com desvios
absclutos despreziveis em relagio ao modelo cléassico. Este, por

sua vez, representa © processo através de uma anAlise rigorosa,
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envel vendo grande numeroc de egquagles matem&ticas, com alfinalidade
de retratar, com boa precisfo, as condigbecs operantés na
realidade, Entretanteo, tal modelagem apresenta o contraponto de
reguaerer um tempe computacional elevade para muitos sistemas
complexos, limitando ainda o uso dos equipamentos disponiveis com
restrigfo a velocidade. N

| O método aplicado para a-radugéo da ordem do sistema foi
o da COLOCAGAO ORTOGONAL Iconforme VILLADSEN <{1870)3) associado ao
método iterativo de BROYDEN (1885). Este dltimo foi comparado com
o méteodo de NEWION-RAFHSON I[conforme CARNAHAN e colaboradores
198221, O objetivo consiste em avaliar o desempenho do algoritmo
de EBROYDEN, wuma vez gque este faz um calculo aproximado do
Jjacobiano do sistema de egquagides a serem resol vidas.

A COLOCAGAO ORTOGONAL, caso particular do mé&todo dos
residuos ponderados, aproxima as variadveis dependentes como
pelinédmios ortogonais, obedecendo a um critério de minimizagSo de
orro e as condiglSes de contorno originais. Isto segue o principio
de que os residucs devem ser nulos em pontoslbam definidos no
espago, onde =30 aplicadas as fungBes incognitas. No presente
trabalho, esses pontos s3%o representados pelas raizes do pelindmio
de JACOBI [conforme VILLADSEN e MICHELSEN (197831, FPor outro lado,
a fixag¥%o dos pontos de ceolocagio também foi testada em posigles
sensiveis da coluna., tal como o prato de alimentag3ic ou ainda a

saida lateral.

Pesquisourse enfim, vaArias colunas de destilagdo
mul ticomponente, com acentuado numero de pratos e apresentande em
alguns caszos , miltiplas alimentagles, acompanhados também de

saida lateral.



Referindo~se ao desenvolvimento do modelo, as variaveis
correspondentes aos balangos .de massa e de eguilibrio.
liquido-§apor s%c convertidas sm fungBes continuas da altura
admensicnalizada da coluna. No caSo de regime estacionario, o
sistema linearizado & formade apenas por equagies algébricas.
- Os programas computacionais foram executados em uma
estagdo "PROCEDA', modelo S370-CAD.

A seguir, temos os capitulos gue detalham toda a
elaboragio da modelagem e de que forma os resultados foram

obtides.



CAPITULO 2

Z. REVISAO BIBLIOGRAFICA

"2.1  INTRODUGAO

No procedimento deste capitulo, abordaremos o histérico
dos diverses métodos de modelagem para coluna de destilaglo no
regime pgrmanente; tantos referindo-se ac método rigorose guanto
aguele desenvolvido segundo a técnica da colocagio ortogonal, a
qual reduz a ordem das equagBes envolvidas na modelagem. Os itens
acima serfdc discutidos maislamplamente em tdépicos distintos na

sequéncia.

2.2 MODELAGEM RIGOROSA DE UMA COLUNA DE DESTILAGAO NO

REGIME PERMANENTE

As equa¢gtes fenomenoldgicas que fazem parte da model agem
cléssica de uma coluna de destilagi3o, no regime estatico, podem
ser solucionadas segundo o melhor método de aplicabilidade em
algoritmos numéricos.

No que se concerne a modelagem desse sistema, a operagio
de destilagic se descreve alravés de um sistema de esquagcdes que
basicamente =3¢ compostas dos balangos de massa por componente e
global, de energia, além das relag@es de equilibrio liquido-vapor
no dominic de cada prato. Vale a pena salientar gue no estudo do

estado estacionario, as dimens@es correspondentes a2 geometria da
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coluna s3o irrelevantes, pois nioc se calcula o actumulo molar que €
normalmente empregado na simulagdoc do regime transiente.

Evidentemente, os processos de separagfo multicomponente
exigem um maior esforgo computacional.

Os métodos de resolugic podem ser divididos ccmumenﬂe em
tres grupos: -

1- Métodos do cilcule prato a prato

2- Métodos de grupo;

3- Meétodos de aﬁroximagﬁo sucessiva,

O primeiro consiste em fixar as condigdes num cerio
est4gio no processo, e ent3o, calcular os estégios'remanescentes
na sequéncia por procedimentos adequados.

O segunde método fol criado na tentativa de se evitar o
cidlculo demorado do prato a prato; j}4 gue calcula diretamente as
composig¢gdes ne final de uma secg3o da coluna, através do
conhecimento do nutmero de estigios da respectiva. No entanto, sua
precisdo € limitada pela idealidade do sistema e pela uniformidade
das vazfes nas secgles.

Enfocando-se ao metodo prato a prato, podemos citar que
originalmente LEWIS e MATHESON (1832> desenvolveram a solugio para
destilaciio multicomponente, com apenas uma alimentagfo, excluida
de retirada lateral e considerando o comportamente das soluctes
como ideal, além das vaz@es aoc longoe da coluna constantes. Os
procedimentos de calculo foram similares A aplicaglio grafiea do
diagrama de McCABE-THIELE para uma mistura binaria [conforme
McCABE e THIELE (182853). Posteriormente, THIELE e GUEDES (18933
aperfeigoaram tal algoritmo, indicando as temperatuas dos pratos e

as vazBes de vapor entre eles, como sendo variadveis de iteragio.



LYSTER = col abor ador es 12893 extenderam o
desenvolvimento anterior atravées do método e (tetad, objetivando
colunas complexas.

FRIDAY e SMITH (19642 méstraram gque esses méteodos s3o
numericamente iﬁstaveis para colunas complexas, com miltiplas
alimentagtes e retiradas laterais, ja que sioc sistemas altitamente
n3o ideais e torna=se dificil estimar os produtos em cada esﬂagio.

Com o aumento da disponibilidade dos computadores com
altas velocidades, outros procedimentos computacionais rigorosos
foram desenvolvidos para uma solug8o simultanea do sistema de
equacles. Dai, inclui~se o terceiro caso, dos métodos de
aproximag%o sucessiva. Estes, por sua vez, s3o indicados para os
problemas em gue nenhuma composigio do produte pode ser
especificada combletamente. 0 metodo realiza sucessivas
aproximag®es, onde todos os estagios sdo analisadosdconjuntamente
dentro de uma mesma iteragio, cujas carre¢tes dependem da exatidic
das condi¢®es iniciais assumidas para cada prato.

De wuma forma bem clara, estes programas se tornam
ineficientes no ponto de vista que reguerem uma meméria
computacional grande e muitas vezes , um tempo alto para atingir a
convergéncia, dependendo do critéric adotado. Estas desvantagens
foram amplamentie discutidas na literatura e como fonte existente,
temos o trabalho de WANG = HENKE (19682 que citaremos adiante.

AMUNDSON & PONTINEM (1985282 apresentaram o método da
matriz tridiagonal para sistemas que exibissem um comportamento de
seluclo ideal, com o objetivo de tornar o métode de resclugio
simulténea mais eficiente. O mecanismo consiste em posicionar os

coeficientes constantes do conjuntc das equagles linearizadas,
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numa matriz, de forma gue s& tenha entradas na diagonal principal
e nas duas outras adjacentes, Um dos métodos matematicos descritos
mais convenientemente utilizado para resolver o problema exposto,
€ a ELIMINAGQAO GAUSSIANA I{CARNAHAM & colaboradores (19681, A
partir dai, obtém-se uma simplificagiio e rapidez consideraveis
para o desenvolvimento computacicnal.

Ness-es tltimos trabalhos, o© balango energético, a n3o
idealidade das solugdes e as provaveis reagdes quimicas faram de
fato levadn:zé em conta.

WANG e HENKE (19662 seguiram =sta linha de pesquisa,
preoporcionande uma modelagem na qual aé vaz®es das fases entre os
estagios para cada componente, s8o encontradas por intermédio da
resclugdc simultansa das equaglies de balango de massa por
camponente e do balango energéltico. Considerou-se taﬁlbém a
influéncia das temperaturas dos estigios sobre as relaglies de
equilibrio e sobre as equagfies do somatdrio das fracies molares.
Contudo, uma extrema dificuldade foi observada em encontrar a
convergéncia para scluglies com grande desvio para a lei de RAGULT
[PRAUSNITZ {1g822],

Na continuidade, temos em destague os trabalhos de
TOMICH (1870> e NAPHTHALI-SANDHOLM (19712 gue atendem a Jgrande
nimero de sistemas restritos,

Reportando-se ac métode de TOMICH, resclve-se o sistema
linear compeosto pelo balango de massa por componente e as equagies
de equilibrio das fases através da técnica da matriz‘tridiagonal.
Ent¥«a, descobre-se as composiglies das fases em todos os estagios
gue s30 usadas para definir depois o balanga energético e o

somatdrio das fragies mol ares. Esta etapa, resecl ve-se
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simultaneamente pelo métode de BROYDEN (1965) para obter uma
estimativa das temperaturas dos estagios e as vaz®es na fase vapor
entre eles, as quais sdc assumidas como variaveis independentes.
Entretanto, a ‘independéncia entre as relagles de egquilibrio
liquido- vapor e as composigBes das fases comprometem A
aplicabilidade nos casos de solugBes nic ideais.

O método de NAPHTHALI-SANDHOLN bossui a mesma ﬁualidade
das equages citadas, s¢ que no desdobramento, elas s8o agrupadas
por estagio e ent3o linerizadas pela lécnica de NEWTON-RAPHSON,
originanda uma matriz tridiagonal das derivadas parciais. Ela
permite a soluglio por ELIMINAGAO GAUSSIANA., Ha também a
possibilidade de se introduzir a equagdc de eficiéncia do pratoe
[eficieéncia de Murphree, segundo KING Q@200 a gual participara
'conjuntamente das relagBes de equilibrioc. A wvantagem implica na
escolha das temperaturas e vazlbes daszs fases dos caomponentes como
varidveis independentes , incorporande a n3o idealidade das
sol ugfies.,

Varias referéncias sobre esse assunto foram publicadas,
visando aperfeig¢oar as falhas de converg@ncia ainda existentes no
tratamento de solugfies altamente nido ideais e naguelas misturas
com pontos de ebuligfo préximos. A proposta consiste em descobrir
noves parametros gue minimizem o efeito de literagic e
sensibilidade de algumas vari&vei; com a mudanga de temperatura e

vazio.

TSUBOKA e KATAYAMA (1977>, HIROSE, KAWASE, SAMPEI e
KAWAI (19802, KINOSHITA e TAKAMATSU (198322 e MORI, YAMADA, HIRAOKA

e TSULKI (12870 empenharam nesse objetivo.



2.3 MODELAGEM DE ORDEM REDUZIDA EM COLUNA DE DESTILAGAQ

EM REGIME PERMANENTE

Un dos melhores métodos coﬁheci dos para a sclugio
numérica das equa¢Bes- difergnciais na engenharia gquimica & a
"colocagdo ortogonal'. Os fundamentos desse métode sSo encontrados
em SZEGS (1939), VILLADSEN (1970), VILLADSEN e MICHELSEN (1978) e
FINLAYSON C1872,19810.

O uso da colocagldo ortogonal para a solugdco de modelos
discretos fol inicial ménte sugerido por WONG e LUUS (1980). Eles
propuseram gque as egquacdses diferenciais a diferengas do modelo
original Cestado transiented), fossem transformadas em eoguagdes
diferenciais parciais com aplicagdo subéequente da colocagdo
ortogonal para formar um nove conjunto de equagies diferenciais
ordinarias, sendo resclvidas pelo método da matriz tridiagonal. No
ent.anto, ¢ balango material nic sS8 conserva ne regime
estacionaria,

CHO e JOSEPH clee3 a,b, 184D discutem mais
especificamente o= aspectos da colocagio. Eles selecicham a
familia de polindmios ortogonais, aproximande as deriwvadas
parciais das grandezas do modelo da coluna de destilagBo em
relag3oc a variavel espacial para polinémios de  “Lagrange™:
dete: ainam a fungf%o peso adequada e os pontos de colocag3o como
sendy ralzes do polindmio de “Jacobi ". Eles extendem o modelo para
coli-vs com alimentaglies e retiradas laterais, as quais produzem
uma descontinuidade no perfil da coluna & os autores contornam

esse efeito parcialmentes, através da redifini¢gBoc de variaveis.
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Assim, o perfil da coluna € representade por um simples polinﬁmio;
também incluiram um exemplc de sistema de quatro componentes n¥%o
ideal e foi verificado gque o modelo de redugfc n3c & alterado de
Ialgum modo pelos tipos existentes daé propriedades termodinimicas.
Enfim, comparag@es foram realizadas com as solugles obtidas pelos
modelos rigoroses prato a prato. E de suma importancia, o fato de.
gue os balangos de massé e energetico foram conser vados para o©
regime estaciconario.

SRIVASTAVA e JOSEPH (1985, 1987 a-bd prosseguiram nas
pesguisas divulgadas por CHO e JOSEPH, detendo-se em prever o
dimensionamento adequado do modelo de ordem reduzida para colunas
de separagio. FPorém, elexs Ltratam apenas da boa estimativa do
nimero e localizag8o dos pontos de colocagdo que definem o grau do
polindmio, sem aprofundarem nos estudos scobre os métcdos de
convergéncia. Para isto, definiu-se © parametro ORP, indicando em
geral gque o aumento de sua grandeza, vincula um maior nuimero de
pontos de ceolocagdo para se obler concordéncia melhor em relagio
a0 modelo rigoroso. Sua fdrmula é a seguinte:

ORP = N Ln CLA/KV ca.12
onde os termos s8c variAveis importantes da coluna tais como
numero de estagios N, a inclinagdo da linha de operagfo LV e a
constante de equilibrio K. No aspecto da localizagBe dos pontos,
através de uma escolha adequada scobre os polindmios de “Jacobi™ ou
"Hahn", chegaram &alguma conclusfio scobre a influfncia na escolha
pela acentucosidade do perfil da ccluna & pelo numero de pratos
correspondentes, n3c encontrando diferengas significativas entre
as performances de ambos.

Desde que as miultiplas alimenta¢®es ¢ saidas laterais de
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unma coluna de destilagfio provocam uma descentinuidade no seu
perfil, os autores tentam uma solugHc parcial desse preoblema; ela
proporciona uma divisf$io da coluna em secglies e cada qual @&
model ada usando polinbﬁos continuos, para enfim serem agfupadas
nos ‘pontos de alimentag3oc ou saida lateral, por meioc da
interpolac%c das eguagBes. Dai, = comportamento oscilatério da
aproximagio polinomial & reduzido, tornando-se méis atrativo que-o
m&todo da redifinigdc de variaveis proposto por CHO e JOSEPH
C1984D>. No mesmo ambito, os autcres tiveram o sentimento de
analisar os perfis de composig%c com degrau e achatado pois a
ordem de reduglico depende da natureza deles. Come indicador temos o
parametro QORP que assume valores altos quando os perfis exigem
mudangas rapidas numa parte da coluna e pouca ou nenhuma em outra
parte.‘Isto implica numa resolugio que exija um numero grande de
pontos de colocag¥c, com as diferentes regies do perfil sendo
aproximadas por peolinémios distintos . Houve avaliag#c da
aplicasfo dos pontos de colocagfio locais, para cada componente nio
chave, © qual provoque degrau no perfil, tanto nas secglies de
retificagio & esgotamenio ou na coluna toda, com resultlados bem
sucedidos na reduglc da ordem, apssar da complexidade da

model agem.

Uma ressalva importante se refere ac trabkalhe de STEWART
e colaboradores (1985) que abr;ram a precedéncia no yso da
aproximag®c polinomial de um meodo discrete, e recomendaram o
pelindtmio de “Hahn” aos de “Jacobi®, argumentoc estie, nio
condizente com ouiras demonstragies.

PINTO & BISCATA (1988) abordaram sobre as estratégias da

ordem reduzida e suas miltiplas scoluglies, deduzindo que de uma
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maneira g¢geral, o comportamento ndo linear das cclunas de
destil acdo leva ano emprego da colocacio seccional sem
extrapol agio, enguanto équala linear, obtém-se resul tados
confidveis numa colocagfo global.

C presente ' trabalho foi. desenvelvido com base neo
algoritme da tese de doutorado de RAVAGNANI (1988), cujas
condigBes apresentadas sfc as seguintes;

— Todo o perfil da coluna ¢ aproximado por um simples
polinémio de *“Lagrange” e o©os pontos de colocag8o s¥o raizes do
polintmio de *“Jacobi'.

- A . simulag8o ¢ desenvolvida para destilagdo
mul ticomponente e processande solugdes nic ideais.

— O algoriimo da matriz tridiageonal & incorporadoc e o
principal "loop" de calculo € O método de “Newton-Raphson®,

- As frages molares liquidas s8o escolhidas para
variaveis independentes.

— O modelo de ordem reduzida € aplicadoe aos casos de
colunas com miltiplas alimentag@es e saidas laterais.

Concl uindo-se esSsSe capitulo, podemos obser var a
diversidade de fatcre§ gue interferem na precisfo do modelc de
ordem reduzida. Cada sistema estudade proporciona uma scoluglo
particular, fazendo com gue o© emprego deste métode tenha uma
contribuigic restrita para a pbtengao de simulaglies com uma
abrangéncia maior de aplicag¢gfies. No entanto, o ganho na redugdc do
tempo de processamento é substancial e permite assim, uma maior

utilizag%o deste método em algeoritmos de otimizag3o.
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CAPITULO 3

3. METODOS MATEMATICOS

3.1 INTRODUCAO

Este capitulo apresenta os mé&todos numéricos gque compBSem
o programa de simulagio desenvol vido nesse estudo.

O métode da COLOCAGCAO ORTOGONAL EVILLADSEN (197031 foi
inicialmente detalhado. Sua téecnica permite transformar o sistema
de equagBes diferenciais parciais em eqgquagtes diferenciais
ordinarias, através de uma discretizacl3o das varidvei sl espaciais.
Depéndendc das consideragdes sobre o sistema, pode-se obter em
dltima etapa, um conjunto de equagtes algébricas. O problema antes
dependente dazs condi¢®es de fronteira, passa a representar um
problema de valor iniclial. As equag®es podem seéer integradas pelos
diversos procedimentos habituais existentes ma literatura,

Q programa ﬁani pula com um grande nUmere de variaveis,
requisitando um uso fregquente de métodos jterativos de ciliculo, os
quais wviabilizam a resolugioc dos problemas enveolvendo processos
compl exos. Agui , essa guestio se refere ao sistema
mul Lticomponente, com consideridvel numero de pratos. Desta forma,
as edquagites sic avaliadas simul taneamente para todos estigios e
teremos necessariamente uma aplicaglo conveniente dos recursos
computacionails,

Os métodos iterativeos utilizades compreendem o de

NEWTON-RAPHSON [conforme CARNAHAN & colaboradores (1i8683) e o de
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BROYDEN (1965). Eles résolﬁem um =sistema de egquagdes algébricas
ndo lineares. |

O método da ELIMINACAO GAUSSIANA Iconforme CARNAHAN e
col aboradores (196831 fol introduzido para a resolugio do sisteﬁa

de equacBes algébricas lineares:

Trataremos de explanar cada método citado a seguir.

3.2 METODO DA COLOCACAO ORTOGONAL

A solugdo analitica de um sistema de equactes
diferenciais ordinarias ou -parci als, torna-se uma tarefa dificil,
mesmoe que o problema apresente uma estrutura simples.

Un dos métodos numéricos mais versateis para‘ aplica¢Ses
em computador & o denominado COLOCACAO ORTOGONAL [VILLADSEN
C19702]1. O principio deste método consiste em expandir as equagSes
diferenciais em polindmios ortogonais, obtendo desse mode uma
solugio aproximada.

Comumente, as equa¢fes diferenciai=s na engenharia sZo do
tipo de condigleo de fronteira. A COLOCAGAD ORTOGONAL transforma
este problema naquele de valor inicial, relevando as condigBes de
conterno origlinais. E um dos chamados métodos dos residuocs
ponderados, caracterizado pelo ceritério de que os residuos devem
ser nulo= em pontos definldos no espago para garantir uma melhor
exatidfc do modele. Iste se deve a solugio aproximada nesses

pontos corresponder precisamente ao valor da fungio discretizada.

Supondo a equagio diferencial:

g <Ymrym‘1r‘--,Y’:x) = 0 (3.1>

N
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ela seri aproximada para o polindmio:

N .
yN - ¥ a':\,L x 3.2>
t=o

ele seri aplicado em cada ponto de colocagio. fLtemos entio:

indice N = grau do polindmio;

xi' = (N+1) pontos de colocagio;

a m (N+1> coeficientes dos pontos de colocacio,
1

ajustiveis as condicdes de contorno.
O procedimento para calculeo dos ceoeficientes obedece a
um critérico de minimizacio de errco. Para isto, definiu-se o

residuc R %,y s
-4
R (x’yﬂ) = g CY:’Y: ,----:Y;,YN»X) 2.3
e sua integral ponderada no intervalo de colocag3o deve

satisfazer: o

J‘ W, R&xy> de¢ = 0O 3. 4D

a J

onde: wj m fungio ponderada;

ab = limites do intervalo fisico de colocagio.
No caso da colocagsdo, a escolha de WJ_ recal sobre a

fungio delta de Dirac:

Wj - & (x-xj) C3.8D

cujas propriedades genéricas sXo as seguintes:

. cS(x-xj) = 0, x#xj
4o

* _[ S (x=x> dx = 1 C3.62
+m

* _[' 6(x—xj> £ x> dx = f
-
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assim, temos a dedug3o:

b
J 6 Gex> Ry > dx = R ,y> = 0 3.7
a ) N J N

torna~se suficiente notar que os residucs calculados nos pontos de
colocagio se anulam e a fungio. pc:liﬁomi al se iguala a fung3oc
original deo probler‘na nesses pontes. Dail, essa imposicio fixa os
coeficientes t,;.is que promovam desvios peguencos da sol ur;ao.
aproximada em rela¢io aos resultados reais.

A série de polindtmios ortogonais pertencente aco
somatdrio existente na féarmula da colocagio, atende as
propriedadegs de ortogonaljidade. Segundo essas condig@es, o=
coeficientes das citadas expanstes sEoc numericamente determinados.
As raizes do polindmio ortogonal de maior grau s3o escolhidas para

representar os pontos de colocag3o. Por exemplo, temos o

desenvelvimento dos polinomios em combinagBes lineares atraves de

P P Go:
N tot, @) N N-1 1
PN * x> = § 1 c. x 3.8>
L=0
onde: o, = vetores de posiglo;
a = 1 e os W' ecoeficientes remanescentes =%-Ta)

D
encontrados diretamente das propriedades de ortogonalidade que

correspondem a:

41
f WV P PG> dx = 0 C3.9D

o

O indice k # N ;
k = 0,1,...,N-1;
aszim, a fun¢io ponderagioc W (O & positiva no intervalo aberto de

colocagio 0,15,
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. Como foi demonstrado, gerou-se uma familia de ﬁolinbm&os
ortogonais entre si, cuja interpretagio geométrica pode sgr vista
como dois vetores perpendiculares no espago de dimens3c “NY. Desde
que "N represente um valor grénde, as coordenadas dos vetores sioc
aproximadas as fun¢®es continuas das variaveis independentes.

O polindmio escolhido para a determinagio dos pontos de
colocagio fol o &e JACOBI, exiraindc-se as raizes de sua

respectiva expressio:

i . )
T K - ! P;"‘"‘“(m dx = O© €3.10)
[ ]

O indice j = 0,1,..,N-1.
O polindmio de interpoclagio de LAGRANGE foi utilizado
neste trabzalho para aproximagl3o das eguagtes diferenciais. Ele &

representado pela seguinte fdérmula:

N+i
Y > = 5 y x> 1 x €3.115
N P4 1 L
onde: x = pontos de colocagio;

1

1 = fungio derivavel e integravel.

1 :

O problema a ser resolvido, deve ser avaliado quantc a
sua condici@c de simetria. Dependendo do seu compertamento fisico,

ele pode ser dividide em expansSies de fung®es pares (simétricod ou

impares (n3o simétricod:

1 - PROBLEMA SIMETRICO

Utilizaremos polindmios em torno de x* ou x*, para

garantir a simetria:
N

YOO m YU + -xD> T oa, Pi_1<x2> €312
i=1 v
agrupando-se os termos:
> N+1 2 N+1 2i-2
Y&> = L b P x> = F d x €3.13

i=1 =4
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2 - PROBLEMA NAO SIMETRICO

: N

Y (x> = x+ x{1-w2 Y} a Pi_‘(x) €3.14>
=1 b

trabalho e

Reportando—ée ac caso 2, presente neste
reescrevendo a egquagac (3.14):
N+2 :
Y = ¥ b P OO C3.18)
N i [
=1
pode ser escrita ainda:
N+2 .
YO = § d x7° (3.18)
. 1
L=4
em cada ponto de colocacio teremos:
N+2 -
Y x> = | 4 x' C3.17
L
J i =1 )
e derivando:
dY (x5 Nt2 -2
I = f 4 G- x
fa b =4 + !
(3.182
2
d°Y x> N+2 . a
] =2 ¥ d G- &G-2d X
2 . L J
d x i=%

col ccando-se as equat;ﬁés (3.17) e (2.182 em notagio matricial:

Y = 0 4 @& _ ¢ 4 dzy = b d
d» d 'x
s
0 = x* C = G- x2 D = G-1) Ci-2» x 2
i Jr I
tenos entio:
¢3.19

e substituindo (3,19 nas equages (3.18D):



18

dY N+2

= ¢c 'Y = A Y = T A Yx)>

dx v=g It -

C3. 20

-2 N+2

9 Y. p ' Y = B Y = ¥ B, Y x>

2 . n L

d x =4

O somatdérie que substitul as dérivadas em cada ponto de
colocagio ¢ expresso pelo produio de uma matriz de discretlzagio
pelo vetor composte pelos valores da variivel derivada.

Analisando-se o sistema deduzido, as eguagtes
diferenciais apresentam uma solugio relativamente simples.
Conhecidos os valores dos pontos de colocaglio,. temos condigBes de
determinar as matrizes A e B, uma vez que sio fungdbes de €, D e
0!, as quals s¢ dependem dos pontos de colocaco.

Uma subrotina apresentada ne preograma desenvol vido neste
trabalho, avalia esses pontos, além dos coeficientes que
participam dos somatérios, baseando-se neo calculo das raizes da
familia de polindmios ortogeonais escolhida. 0= dados requisitadoes
para tal, consistem na selegi3c do numero de pontos internos e dos
vetores de posigioc o« & g; lembrando que a gquantidade desses pontos

define a ordem do sistenma.

Algumas referéncias dessas ULécnicas se encontram em
publica¢Bes tai=s como VILLADSEN (18703, VILLADSEN e MICHELSEN
(19783 e FINLAYSON (1880).

Nem sempre a designagio de polinamios com grau elevado
conduz uma maior precisic do método numérico. ‘Un  melhor
aprovei tamento pode ser obtido com reduzide ntmero de pontos de

colocaglo, caso estes sejam distribulidos em posicgBes Stimas.
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3.2 METODO DE NEWION=RAPHSON

0 método de NEWION~RAPHSON Iconforme  CARMAHAN e
colaboradores (196921 &€ um procedimento iterativo para resolver
si st.,emas de equaglies algébricas ndoc linesares. Assim, © conjunto
das diversas varidveis que zeram as funges do problema ¢
encontrade através do algoritmo, com todas elas sendo avaliaclia.s

simultaneamente numa mesma iteragio,

Suponde os valores das raizes x onde i = 1,2,....,n, OS
18
guais fazem parte de um sistema de equaglies algébricas n3o

lineares:

fz (xi,xz, ...... X2 = 0 ¢3.21>

s¢ cada fungfo for representada por uma expansdo das séries de
C

Tavylor em tornc do conjunto de valores xj, o seguinte resultado

serd obtido quando despreza-se todos oz termos que possuem

derivadas superiores a4 primeira:

sf 1°
f X ,x ,.,x >» = F (xo,xo,...,xo)' + (x - xo) X+ ...
1 1" 2 n i 1 2 n i )
° &x
o 6f:
+ xk = x 2
n n (5}(
n C3.220
. o &f 1°
f e ,x,.. . x>»=1 (x,xo,...,x)+(x - xHEZl + ...,
2 1 ' ™ z : 2 hal 1 - §
o &x
&F
Q .

+ (x - xD
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s 1°
£ X, dmf xS, %0 + (x = x| D+ .
n 1" 2 n N 1" 2 n i 1
0 6,‘1
o [5F
+ X ~xDf—
n n éx

n

O siztema assim obtide pelas equagBes 3. 22, em
éonﬂ::ina.c;’&o com €3.21>, pode ser arranjado de uma forma matricial e

genérica:

Jk Axk = - Fk (3.23>
onde ‘Ik & a matriz cquadratica jacobiana de ordem n; Axk e Fk s3o

vetores colunas.

Assim sendo:

[ (65 k rer )k s 154
1 1 RN T
Sx Sx ox
1 2 n
J, o= JxD =
s Y (s YK s ¥
T T ™
&x &Ex 3
| 4 2 n _‘
t
A, = X, xk ’ xk = [xik’xzk’ Xk ]

F,o= [fik’fzk""’fnk ]t
onde o indlce k = ndmero de lteragsdes.

Através dos valores injecials de x, calcula~-zse F e a
matriz J para a utilizag¢S3o posterior da técnica de eliminagic
gaussiana ou da inversio de matrizes. A partir dal, os novos
valores de x sico determinadeos, correspondendo & préxima lteracgio

onde o critéric de convergéncia & testado. Se satisfeito, teremos
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encontrado a solugioc aproximada. Case contrario, os ultimés
valores de x sZo introduzidos: como valores 1niciais e outra
iteragic & realizada com © novo célculo do Jjacobiano. Este
précedimento ¢ realizado at¢ que se atinja as caracteristicas de

convergéncia, ou o ntumero maximo de iteragdes.

3.4 METODO DE BROYDEN OU QUASI-NEWTON

O metodo de BROYDEN (1865 foi elaborado com a
finalidade de introduzir certas modifica¢®es no método de
NEWTON-RAPHSON. Elas consistem no amortecimento do novo valor de x
correspondente a2 iteragfo k+l guande as respectivas fungBSes se
apresentarem, na média, malores que aquelas da iteraggo k. Outra
proposta compreende uma estimativa da matriz inversa do jacoblano,
usando os valores calculados de fi a cada iterac3c sucessiva.
Espera-se com esse incremento no algeritmo, haja uma redugio no
tempe de processamento pols a convergéncia pode ser avaliada sem a
necessidade de inverter a matriz - jacobiana. Enfim, além dessas
vantagens operacicnais, temos uma exigénclia menor sobre 4 memdria

do computador.

Para o desenvolvimente do métodoe fol considerado o mesmo
sistema de equag®es exposto em (3. 21).

0= passos do procedimento de cilculeo proposto  por
BROYDEN seguem:

1 - Assumir um conjunto inicial de valores para as

varldveis Xo e computar as fungfes:

b o - £ (X D> C3. 24>
o o

2 - Aproximar o= elementos de Ho' onde Ho ¢ definido
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como Sendo igual a menos a inversa do jacobiano de acordeo com:

H = -3 3. 250
4] ]

Os elementos da matriz jacobiana sZoc aproximados em

primeiro instante para a derivada numérica:
51, £ x+hd - £ %D
— = 1.1 L €3. 265

Sx, h.
i b

onde h torna-se aproximadamente o valer de o.o004 x.
1

3 - Com base nos valores mals recentes de H e £, temos o

cil cul e

Pk = Hk f‘}c (3. 273

4 - Fazer S‘k=1. Entio, Verificar se a norma Euclidiana

de £ (Xk + s, Pk) & menor do gque a de f (xk). satisfazendo a

seguinte inequagio:

n N
2 172 2 172
[g £0X + s PK) ] < j; £ cxK> ] (3. 28>
=4 T1=1
com avaliagic dos vetores:
ket O XK + =N Pk (3. 28
k+1 = £ (xk+1} €3.305

caso acontega, proceder com © passo 5. De outro medo, calcula-se

s, através do uso da férmula desenvolvolwvida por BROYDEN para

amortecimente dos valores de =

s, = K1+ 6 P¥* - 11394 €3.31)

onde:

b

2
Ei.::. fi. cxk + =, Pk)

2
TS S e

)

3. 32>

se a porma nAo for reduzida pelo uso de SN retornar ao passc 2

e reavaliar as derivadas parciais de Jk com base em Xk até que a
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norma Euclidiana seja minimizada.

8 = Testar 'fku para a convergéncia. Se n3o for
atingida, calcula-se:

Yk = fku- fk C2.33

8 = Computar;

i
(H Y +=s P>P H-
H, = H - — %t x x x K 3. 340
P H Y

e retornar azo passo 3.

3.5 ELIMINAGAO GAUSSIANA

A ELIMINACAO DE GAUSE [conforme CARNAHAN @

colaboradores (196903 & um dos métodos diretos para resolwver

sistemas de equacdes algébricas lineares que podem ser

representados de um modo conciso como segus:

BX = U 32,380

onda: B = matriz dos coeficientes;

4
U = [u,u ,.,ul;
1, z? J‘ . r
i
X = [xfxzp"ﬁ:], vetor soluglo.
™

A técnica de rescolugdo consiste em transformar a matriz

dos coeficientes B sm uma estrutura de triangularizagio superior,

conforme demonstrade abaixo:

(20 (2] - 0] e

e depolis aplicar o precesso de retro=substituigdo,

Turante o procedimento dos cidlculos, adota~se a

estratégia da pivotag3o para minimizar os erros de truncamento.

Este principiec se relaciona com a permutag3ce das linhas,
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objetivando colocar o coeficiente maior de cada k-ésima coluna na
k=ésima linha. Dai, temos a cordenagio dos elementos citados na
diagonal principal da matriz dos coeficientes. Este algoritmo esta
dispenivel, e programade na linguagem FORTRAN em FREDENSLUND, A. e

colaboradores, baseado nos trabalhos de NAPHTHALI-SANDHOLM 19712,
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CAPITULO 4

4. MODELAGEM MATEMATICA DE UMA COLUNA DE DESTILAGAO NO

REGIME ESTACIONARIO - APLICAGAO DA COLOCAGCAO

ORTOGONAL

4.1 INTRODUGAO

Este capituleo aborda sobre a modelagem do procezsso de
uma coluna de destila¢Xlo, no regime estacionario.

No presente trabalho, © modelo serad estendido para
sistemas multicomponente e a descontinuidade nos perfis‘da coluna,
introduzida pelas alimentagBes e retiradas laterais, também sera
representada.

Em principio, serad apresentada a modelagem classica. Ela
descreve as operacBes de destilagdo, reguerendo um grande ntimero
de equacBes algébricas n3io lineares e/ou equagBes diferenciais.
Essas equagdBes sXo aﬁrupadas por estiagio e a solugZo terid a forma
do método prate a prato.

Posteriormente, seri demonstrado um modelo de ordem
reduzida utilizando a técnica da colocagio ortogeonal. Este
desenvolvimento se baseia no método de aproximagio polinomial dos

perfis de composicio e vazBo da <ol una.
Estabeleceu-se como referéncia para tais procedimentos,

0s trabalhos de CHO e JOSEPH (1S883a,1883b e 189840 e de RAVAGNANI

18883,
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4.2 MODELAGEM MATEMATICA RIGORCSA NO ESTADO

ESTACIONARIO

O modelo matemdtico que descreve a coluna de destilagio
no regime estaciocnario, deriva-se do sistema de equagSes formado
palo kal ange de massa e pelas relagdes de equilibrio
liquido=-vapor. |

No entanto, os sistemas de separagio multicomponente
devem seor tratados com algumas consideragBes de ordem pratica,
pois © conhecimento sobre os dados gue definem os sistemas nio
ideais desse Lipo, ainda ¢ bastante limitado. Desse modo, as
propostas simplificadoras admitidas neste modelo sio:

a) as vazbdes molares de liquido e vapor nas

secgBes da coluna sZo consideradas constantes;

b3 a composigio ao longe do prato € uniforme e igual 2
do liquidoe gue verte para o prato localizado
imediatamente abaixo;

¢} as alimentagBSes =sXo feitas na forma de liquido
saturado;

d) condensador total. Em consequéncia, a vazic do
refluxe se torma uma variawvel independente do
problema.

e) a retirada lateral & feita na forma de ligquido;

f> os efeitos térmicos de mistura s3c despreziveis;

g) pre=ssioc constante ao longo da coluna.

Diante das hipdéteses ad, 2 e I nlo feoi incluide o

bal ango energético e © sistema se encontra em equilibric térmico.
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A anélisé da operagdc da coluna serd feita de uma
maneira rigorosa. Sua configuragio estA mostrada na figura 4.1.
Para um estagio arbitrario, iﬁclui-se a possibilidade de haver
alimentagico e retirada lateral. A nomenclatura utilizada no
esquema, com ©s indices atribuidos as c-omposit;tﬁes de liquido e
vapor que se cruzam em um determinado prato serem igﬁais, cbjetiva
facilitar o emprego da colocagX%o ortogonal.

Na sequéncia, expressaremos as equagdes gue compdem o©

modelo matemidtico assim sugerido:

- Balango de mas=a do componente i no prato k

+ + = +

Lice Foxms 7 Ve Yo YR Z b %

€4.12
5+
vk-1 yt,k—i wk xt,k
- Balango de massa do componente i no refervedor
L x = V y + R x 4.2
™ L.Ty ia) LS o 1,

- Balango de massa global e do componente i+ no

condensador
v = L + D 4.3
2] o
V vy = L x +Dx C4. 4>
Q 1,0 o 1,0 L,0
ou seja: Yio = % o 45>

v t k
o' Yi.o prato
&
I O Yo, . . o
1 < > k-1""i,k-1 "k-1£'"i,k-1
-------------------------- L H
o L ,0O l ]‘
F F :Z. '
Kk freeeeeeened sameme o kKL k o
e} T WY M
.......................... k SUCPRERRS— T "R "
————— — 5
......... e a— _ ‘l T

refervedor
Figura 4.1 Configurag¢io da coluna de destilagio
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As relacdes de equilibrio ligquido-vapor no prato assumem
as seguintes condig¢des:
1) A fase vapor & considerada ideal;
£) A eficiéncia de vaporizag3o do prato ¢ expressa
através da eficiéncia de Murphree I[conforme KING

(198031, dada a seguir:

Y. -y

™ L, k—-1 vk

Ei,k = > {4.6>
Yix-1 ~ Yix

desde gque esses valores ndo variam grandemente de prato a prato

para Lodos oS componentes, consi deramos simplesmente como

constaptes e iguais a E".
0 célculo da composi¢ic de vapor de equilib}'io para o

componente i & o seguinte;

*®
y,l'].:_1 = Kt,k xi”k 4.7>
Combinande (4.6) e (47>, temos entio:

™
v -y = E CKi,k X yi.,k> {4.8>

k-1 Lk
completando as hipdteses simplificadoras gue fazem parte das
correl agBes da naoc idealidade da fase liquida, supomos que:

- tLodos o0s componentes sejam condensAvelis e gue a
pressfio do sistema assuma o valor prédxime a2 pressico de saturacio
para o liquido puro i & mesma temperatura. Em consequéncia temos a
corre¢io de POYNTING [PRAUSNITZ (1958901 igual a um;

- considera-se a pressio do sistema moderadamente baixa,
assim a fugacidade de referéncia para o componente i puro torna-se
aproximadamente a pressio do vapor do componente puro na mesma
temperatura da mistura.

Assim, a &eguagl3c para a constante de eqguilibrio
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Kik[conformg PRAUSNITZ C(19632)) &
_ x sat

K = = bk L.k C4. 9

A pressic de Satufaqzo ¢ calculada pela equagZo de
ANTOINE e o coveficiente de atividade & obtido por intermédioc dos
parametros de WILSON {REID e colaboradores 1897721 |

Convém acrescentar que a relagio de equilibrio para o
refervedor segue o modelo da equagio (4.9

Uma explanagio sobre as correlag®es do equilibrioc
liquido—vapﬁr aplicadas neste trabalho estZo inseridas no anexo 1.
Ele apresenta as equa¢cBes de ANTOINE e WILSON & seus parametiros,
2além do volume molar tabeladoes., Dependende das propriedades
termodinimicas, esses fatores fepresentam um componente puro ou
uma interagfo entre as espécies numa mistura.

Para concluir o desenvelvimento desse modelo, uma
restrigio deve ser tratada para garantir a conservagic de massa no
sistema envolvido. Ela consiste em normalizar as fragBes molares

de liquido e de vapor através da seguinte condig3o:

HC NC
> 1 x, = 1 e }1:1 Voo = 1 C4.102
L= =

onde © indice NO €& o nimero de componentes da mistura.

4.2 APLICACAO DA COLOCACAO ORTOGONAL

C modelo matematico é& adaptade de forma que os perfis de
composicio e vazio sejam aproximados para polindmios que s3o

fung®es da variavel espacial =.
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Essas fung®es continuas s3o obtidas através da expansio

da série de Taylor, truncada nos termos de primeira ordem, tal

cComo:

chi

beq = xhk - Az C4.115
&z
&y

1 "

Yik-t = Yix Az ¢4.12

S5z

Afim de minimizar o efeito da descontinuidade nos perfis
da coluna, intreoduzida pelas alimentag®es e retiradas laterals,
CHO e JOSEPH apresentaram uma redefinigioc de variaveis. Isto
possibilita o uso de polindmios mais adequadamente na aproximacfo
dos perfis, com uma representagio mais concisa do sey

comportamento. Este efeito esta ilustrado na figura 4.2.

DPegrau introduzido pela alimentag3o

/\

Nova wvariavel
U= L -F
\,
/
/
—
'_—“

| "1 Localizagzio da

alimentagio

—— e e |

W

POHCOWIT 00X OMNE <

DI STANCI A NORMALIZADA

Figura 4.2 Efeito da alimentagZc no perfil da vazZo molar

ligquida na celuna.
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A nova variavel u simplifica ©o balango de massa por

»

componente, dada por:

u =L x
v X

kT Vk Y\ 'para indice k=0,1,...,f-1

ik

' " = _ C4.13D
= Lk xL'k Vk yt,k Fk zuc para k=sf,...,w-1

= - - . + ; .

Lk xi.,k Vk yt,k Fk zt,k Wk :a{_L Tk para indice krew,..,n
Substituindo as definig¢Ges de u, na equagio (4.1,
temos:
u, - u, = 0 indice k = 1,...,n C4.14D
i,k-1 1,k

Ao expandirmos a fungio u.,. em série de Tavior e

»

truncando-se nos termos de primeira ordem vem:

Az C4.153

c
n
[=

i

ik-1 ik

Substituindo 4153 em (4.142 e (4.12) em (4.B), temos:

Su,
L = 0 C4.186D
&=z '
€ Az <E%5:,t
yi.,k = l-(i"k X\ + - C4.17D

E Sz

O problema assim definido pelas equag@ies (416> e (417D

possue duas condigBes de contorno, as gquais s3oc expressas:

guande indice k = 0, X = X {4.18>

guando indice k = n, Y = Y 419>

Com a utilizagZo do polintmio de JACOBI, que ¢ ortogonal

no intervalo de 0 a 1, é nece=ssario normalizar a wvariavel =z de
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modo a atender a este requisito. Assim sendo:

Az =1 /' n {4.205

com Z=0 no Ltopo da coluna e z=1 em sua base,

Empregando-se agora o conceilto de COLOCACAO ORTOGO&AL As
equagBes €4.16> e (417>, as derivadas <;ias grandezas de vazio e
composicio em relagio a variavel e-sp;cial z ser3doc substituidas por
polindmios ortogonais. As expressies resultantes serio

determinadas pela escolha dos N pontos de colocagic internos e

aplicadas nos j pontos de colocagdo, de acordo com:

N+2
v A'L u, o= o , indice j = 2, . ,N+2 C4. 21D
i=1 3 b
ou
N+2 « . .
- - + =
f_i Aj.l (LL }:{i..l. \1L yu_ Fi.,L wi.,!.) c (4.22>
indice j = 2,.,N+2
* L . L
com F ' =2 F =z e v o =F W ox 4.23>
t,l m  t,m il m o i,m
™= m=i
e N+2
vy -K x + 22 ¢ ALy, =0 C4. 24D
i0d Li T4 g™ Leg LT
indice j = 1,..,N+1
sendo o valor de x obtido atrawvés de interpolagfo linear. Os

i,m

coeficientes A‘L s3c estabelecidos pela escolha do numero de
pontos de colocag%o e pelas suas localizagBes.

Aplicando-se a COLOCAGCAO ORTOGONAL as condig®es de

contorno, elas passam a ser:

para =z = 0, X = X C4.25>
13 i1
para = = 1, LA A 4.26>

e as equagdes (4.2), (45> e a relagido de equilibrio para o
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refervedor com novas notag®es, s3o respectivamente:

L X -V Y. - R x = 0 {4.2870
N+2 1L,N+2 N+2 1, N+2 w.N+3
Y. - X {4.28)
L1 1.4
Y. = K X (4.29
N2 L N+3  1,N+3

Desse modo, temos um sistema formado por CZN+5O

incédgnitas e (2N+5) equagBes para cada componente, satisfazendo a
determinagio do perfil completo da coluna. E notdédria a redugio do
numero de equag@es com aplicag3o des:se mé&todo,

0O sistema gerado & programado para se obter uma solugio,
utilizando o método de convergéncia com aproximagio sucessiva.

A ordem de sclugio entre as variéveis.' pode ser
arbitrada preferencialmente para aquela fisicamente mais sensivel.
Dependendc da escolha mais adegquada para © processc. quanto as
varildveis de temperatura ou vazdes globais, dois arranjos s3oc
possiveis e classificam-se segundo FRIDAY e SMITH (1864> como:

"Método BP (buble-point)™ - caracterizado por determinar
em primeiro lugar a temperatura, utilizande o algoritmo do calculo
do ponto de bolha, e sé entfo as vazdes globais, através do
balango de energia. Este caso &€ tipico em que os efeitos do calor
latente predominam sobre aqueles do calor sensivel. Temos como
exempleo, 2a destilagio de uma mistura de componentes os guais
apresentem pontos de ebuligio proximos.

"Método SR (sum of ratesd" « enveolve o cidlcule das
vaz®@es globais em primeiro plano, pela soma das vazdes de cada
componente e determinam a temperatura através do balango

energ/tico. Este método obtém bom desempenho para situagBes onde
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os efeitos de calor sensivel superam aqueles de calor latente. E
recomendavel para colunas de absorgdo ou de- extragsio
ligquido-l{quido. |

Cptamos neste desenveolvimento pela indicag3o dé "mét.odo
BP". Desde gue o© nosso prcble_n:ma se t,r.ansformou naquele de valor
inicial, a primeira estimativa para os valores de temperatura ac
longe da coluna, fol limitada na faixa entre os pontos de ebulig¢gXo
maximo e minimo das espécies presentes. Os novos valores de
temperatura passam a derivar das composig¢®es liguidas ncrmalizadas
para cada ponto de colocagdo, atraves do calculo da temperatura do
ponta de bolha. Ccﬁvém lembrar que o© balango energético foi
eliminado desse "loop" de convergéncia.

O programa de computador do modelo prato a prato
utilizado para as comparag¢des fol o de FREDENSLUND e colaboradores
197735, sendeo feitas modificagBes para o g¢ilculo do coeficiente de

atividade, uma vez que os autores empregaram o modelo UNIQUAC.

4.4 PRCCEDIMENTO PARA O CALCULO DA COLUNA

A notaglo admitida para relacionar a alimentagdo ou
retirada lateral com © devido ponto de coloca¢lo, corresponde a
associid-las com o ponto de colocag¢lo situado imediatamente abaixo.
Aproveitando a 1ilustragdoc da figura 4.3, a alimentaglo esta

vinculada ac ponto NP2,

v

i NPE

Figura 4.3 Relagfo entre a alimentagic e os pontos de colocagio
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Os dados qué devem ser fixados para a coluna seguem as
epecificagBes relacionadas abaixo:

- nuUmero de pratos da coluna;

- vazXo de destilado; |

- vazio, composigio e localizag¢lo das alimentagBes;

- vazZ¥o e localizagXo das retiradas laterais; -

- pressio de dperac;ﬁo da col ur.ma,'

- eficiéncia de Murphree;

raz3o de refluxo.

As temperaturas iniciais do topo e da base da coluna s3c
estimadas, assumindo respectivamente o valor minimo e maximo entre
os pontos de ebuliglo das substancias presentes na mistura, 2
pressio da coluna. Elas sZo multiplicadas por um mesmo fator de
amortecimento, © qual pode ser arbitrade no intervalo aberto de
zero a um. A partir dessas temperaturas, calcula-se a pressio de
saturagio; dai, as composigBes molares iniciais na fase liquida,

nas citadas posigdes, serio definidas por:

P
X, = it = 1,...,NC 4. 305
Ltopo Psc.l.
L, topo
P
\ base - Psat i=1,.,NC €4.31>2
i, base

Um esclarecimento a respeito da notaglo utilizada & gue
. base da coluna esti relacionada com as condig¢@Ses do refervedor.

Apds a normalizaglo das composig¢gdes molares liquidas,
descobrimos o perfil inicial para toda a coluna, através de

interpolagdo linear, cujo procedimento também ¢ realizado para as
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3

Ltemperaturas. Conhecendo-se esses valqres, calcula-se a constante
de equilibrio e baseadas na equagXo (4.24), as fragBes molares de
vapor s30 avaliadas para cada componente nos pontos de colocagio.

Diante dos célculos anteriocres, inicia-se a resolur;ﬁd
das equagBes de balénc;o de massa dadas por (4.22) e (427,
determinando-se os elementos da matriz Jacobiana. O proximo passo
consiste em aplicar o método iterativo de Broyden, ja detalhado eml
3.4, obtendo~se os novos valores das fra¢Ses molares liquidas e de
temperatura, sendc este procedimento executado alé que o critério
de convergéncia seja atendido. A medida que os novos perfis das
fragSes molares liquidas sZo gerados, uma subrotina auxiliar
contendo a equaglo (4.24> & solicitada. para célculol dos perfis
corrrespondentes das fragBes molares de vapor; este sistema
composto por N+ equagﬁeé algébricas lineares, sera resolvido pelo
métode de eliminagiio gaussiana. Nesta etapa também se avalia as
composigBes molares de vapor no refervedor, utilizando a equagZc
(4.29). Segue uma normalizagio dessas Ultimas variaveis calculadas
para enfim aplicar a equac¢ic (4.28).

E suficiente para que se determine a scolugioc das
equagies de balango de massa e de equilibric liquido-vapor, a
dedug¢XZo para apenas NC-1 componentes da mistura.

A convergéncia & testada apds a2 normalizagBo das fragdes

molares do liquido, adotando-se o seguinte critério:
NC-1 N+3 1,2

t B E Ax® 3 < 0,001 (N+2> (NC-1D C4.32

L
=4 =2 J

Um diagrama de blocos representade pela figura 4.4

representa uma versiZo simplificada do procedimento de calculo.
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operacionais
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propriedades

Estimativa do perfil
inicial da fragio
molar do liquido e do-.

termodinimicas perfil de temperatura

]
il

w

Calcule do perfil

de Normalizagio Normalizag8o
vaz@es da coluna dag fragdes das fragtes
molares de mol ares de
vapor liguido

Calculo do
balango de
massa p/

Avaliagio do jacobianc;
ca&lculo dog valores x

3
L

e teste da convergénc.lg.1
[Sélo mstodo de Broyden

component e

Aplicagdo do
gétodz de 1 [E;lculo de Ké
ol iminacko \\ »ipelo método de
. Caiculo das lﬁ?wton-Raphson
gaussiana fracses |
mol ares de
Y vapor através Normalizagho
Impressao das relagfes das fragdos |+«
dos de equilibrioc molares liqg.
resul Ltados /
"ﬁ\ Calculo do
Resoluglic do coeficiente
sistema de eg. de atividade
h algébricas (eq, de Wilsond

Fim

Figura 4.4

lineares por
eliminag3ao

| gaussiana

~— o~

Diagrama de blocos simplificado do programa

utilizade neste trabalho.
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CAPITULO 5

5. RESULTADOS

5.1 INTRODUGAO

No presente capitulc, os resultados da aplicaglo da
colocagic oritmgenal para os diversos sistemas trabalhados, serso
apresentados na forma de tabelas e graficos, os quais reproduzem
os perfis de composigico e temperatura ac longo da coluna. Uma
anilise comparativa & realizada, em termos do . tempo de
processamento e dos desvios absolutos das variaveis do processo,
em relagio ac modelo rigeroso,

No inicio seria abordada a influéncia do numerc e
localizagBo dos pontos de colocagio sobre o comportamento dos
perfis. As consideragBes empregadas na avaliac%o dos resultados
para a coluna de destilaglo, no regime estacionario, serio
descritas no decorrer do capitulo.

Observou-se também se o méitodo numérico de BROYDEN
(1988 possui um melhor desempenho na resoluglo do sistema de
equacles, quando comparade com © método de NEWTON-RAPHSON
[conforme CARNAHAN e colaboradores {1869)].

Os pontos de coleocagfico foram avaliados quando se
deter-minou através das raizes do polindmic de JACOBRI, e de outra
forma, também foram escolhidos, fixando-os em posi¢gSes sensiveis

da coluna, incluindeo-se a alimentacZic e saida lateral.
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No entanto, pelas pré&prias caracteristicas dos
resultados, cada sistema foi analisadeo individualmente. Cada qual,
apresentando um comportamento particular quanto a melhor condig3o

para o uso da colocagio ortogonal.

5.2 INFLUENCIA DO NUMERO E LOCALIZACAO DOS PONTOS DE

COLOCACAQ

De um modo geral, na interpretagio deos resultados da
aplicagio do modelo de ordem reduzida, considera-se a influéncia
do numero e posi¢Bes dos pontos.de colocagio, sobre a precisao
relaciconada com o© modelo rigoroso. Outro aspecto discutido se
refere as vantagens sobre o tempo de processamento.

NZo existe uma regra bisica para gue se defiﬁa a priori,
o grau do polindmio ortogonal que proporcione uma aproximagiio mais
eficiente para o sistema estudado. Um aproveitamento significativo
pode depender do sucesso da localizagio dos pontos. Fodemos
constatar estes efeitos nos exemplos que serio expostes adiante.

Durante as simulagBes, fol realizada uma variagio de
dois a dez pontos internos de colocagio & de suas respecltivas

distribuig¢fes ao longo da coluna.

5.3 DESENVOLVIMENTO E ANALISE DXOS RESULTADOS

Na recomposigiio do perfil pratoc a prato para o modelo
reduzido, wutilizou-se a itLécnica de interpolagdo linear. Este
procedimente evita, por vez, certas impossibilidades fisicas nos

resultados, tais como frag@es molares negativas. Neste caso, os
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calculos para os perfis de composicio e temperatura, seguem a

equagdao descrita abaixo:

ri - f2
f(z) = f‘ +t—(z - 2z (5.12
21 - Zz !

onde: zl <z X< Z,;
z ez sﬁo.os limites do intervalo de colocagio;
Z ¢ a razio do numero do prato pelo numero total de
pratos da coluna.

A interpolagio polinomial utilizande o mesmo polindmio
que descreve o sistema (polindmio de LAGRANGE), & outro recurso
gue pode ser empregado. Porém, comoe ja foi demonstirado no trabalhe
de RAVAGNANI (1988), os desvios em relagfo ac modelo ciéssico sio
compativeis com aqueles apresentados pela interpolagdo linear.
Ainda assim, possui © incoveniente de por ventura os dados
adquiridos serem negativos, para os pratos dque possuem os valores
das variaveis préximos de zero. Ondulagdes na curva também podem
ser vistas, inviabilizando a formag3ioc de um perfil adequado.

Avaliocu-se a média dos desvios absclutos das fragdes
molares dos componentes da mistura na fase ligquida, no topo e na
base, em relacic ao modelo cléassico. Ela € representada pelo fator
DXS.. Uma boa perspectiva para esse fator, corresponde a valores
assumidos menores que 0,01,

A importancia da andlise nos exiremos da coluna € devida
A necessidade de se conhecer as correntes de entrada e saida nos
casos de otimizagio de processos em regime permanente. Torna-se
evidente a wvantagem do empregeo do modelo de ordem reduzida para

simplificar os calculos nos diversos médulos envolvidos.
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Convém salientar gque os resuitades foram apresentados
com a notagio para os estiagios da coluna, de forma invertida de
como foram calculados, isto &, ordem crescente d4a base para o topo
da mesma. |

A informagdo sobre o témpo de processamento, dado por
t.CPU (miniseg), obtém-se através de um comando especifico no
momento em que se executa o programa, acionando assim uma funglo
interna existente na placa do computador.

Os graficos jilustrados nos exemplos, estioc associados a
resolugdes pelo método de BROYDEN, sendo uma das finalidades
enfatizadas paré o estudo dezse trabalho., Uma anédlise comparativa
¢ realizada com o métode de NEWTON-RAPHSON, observando-se o
favoretismo entre ambos, sobre o qual oferece uma melhor exatidZo
e tempos computacionais menores. Péra se ter uma idéia scobre as
diferengas quantitativas entre eles, fol calculado o erro relativo
percentual como segue:

bXsS 4 DXS "
ER = Broyden H. Raphson % 100 C5. 2)

DXS
N. Raphson

O numero maximo de iterag®es para gue o critério de
convergéncia seja atendido &€ cinguenta. Entretanto, mesmo gue a
converdgéncia seja alcangada antes do limite, hi& casos em gque o©
tempo de processamento se torna superior ao do modelo rigoroso.
Dai, © modelo de ordem reduzida perde sua utilidade. Essas
simul agBes zerfo destacadas nﬁs tabelas através de asterisco.

Na continuidade, temos a andlise dos resultados para

cada sistema trabalhado.
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5.3.1 EXEMPLO 1: ACETONA-CLOROFORMI O—-METANOL

Neste exempl o, verificaremos tres condi ¢des
operacicnais, conforme a tabela S.1.

Em principio, detalhemo-nos na primeira condiglo. Os
regsultados das simulagBes se encontram na tabela 5.2, com os
calculos dos pdntos de colocagéo através de polindmio ortogonal.

Q critério adotado para gue os pontos sejam fixados,
corresponde a associa-los Iaos pratos da coluna, inclusive a

alimentagio e saida lateral, caso haja.

TABELA 5.1 Condic¢cdes operacicnais da coluna de destilag3o.

r_E:c::rlciir;afas do exemplo 1 1 2 3
Numero de componentes 3 3 3
Ntumerc de pratos 25 25 41
VazZo de destilado 1,8 0,5 0,9

CKmol /hd
RazZo de refluxo 8,0 4,0 64,0
Eficieéncia de Murphree 0,8 0,5 0,5
Pressfo Catmd 1,0 i,0 1,0
Alimentag3o 1
estigio i2 12 20
vazio molar CKmol #hd 3,6 i,0 1,0
composigio acetona 0,46 [acetona 0,46 |acetona 0,46
ciformio 6,33!clformio0,33|clformiod, a3
metanol 0,21 {metanol 0,21 [metanol 0,21




Tabela 5.2 Resultados das simul acBes,

FATOR = 0,85,
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composi¢io e temperatura.

DESVIQOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
a th ‘ Ne - ) 5
DXS DXS v R r v
NP |ALFA{BETA ER | 2 g > % °
NMawvtom— |Broyden ° r r r
> a o R -1 a
Raphson v =4 - - v
i ° n " A
® 4 0,0} 0,0 0,0004} 00,0004 o A 0:09| 0:02| 0:02 A
4 1,0{ D,0| 0,0066] 00,0052 -21] B 0:09| 0:03} 0:04 NR
4 2,0] 0,0 0,0391| Q,0680] +74| NR (0:09]| 0:03| 0D:02 B
4 3,0 0,0} 00,3084 0,0627] -80| B G:09) 0:44] 0:03 B
4 5,0f 0,0 nao nao _ _ _ B _ _
coOnver. |{convar. ,
4 c,0] 1,0 0,0013| G,0010; -23| B 0:09| 0:02] G6:04 NR
4 G,0| 2,0} 0,0050| 0,0020) -60| B G:02F 0:02] 0:04 NR
4 0,0f 3,0 0,0085; 0,0021( -75| B 0D:090] 0:02] D:05 NR
4 0,0{ 5,0| 0,0140{ D=° - {1~ l|o:09| 0:02| - -
conver .
2 g,0| 0,06 0,0148{ 0,0029; -80( B 0:09! 0:02! 0:02 A
& 0,0f 0,0 0,0002} 0,0002 0 A 0:09{ 0:03] 0:02 B
8 0,0 0,0( 0,0002] 0,0002 0 A 0:09] 0:08] 0:03 B
® 10 0,0| 0,0} 0,0001| 0,0002+100] NR [0:09| 0:07| 0:04 B
* 10 2,0} 0,0 0,0259| 0,0358| +38( NR {0:09) 0:11} 0:10 B
Nnao nio
10 4,04 0,0 conver . |conver.
i0 G,0] 2,0{ 00,0010 0,0022 (+120f RR [0:09] 0:07 0:04 B
® 10 | 0,0] 4,0} 0,0014| 0,0042|+200| NR |0:09| 0:07] 0:04| B
TEMPO DE CPU Cminseg)
A = AMBOS; B = Broyden; NR = Newton-Raphson
* tempo de processamento maior do que o© modelo
rigoroso, resclugio pelo método de Broyden.
® pontos selecinados para a construgfo dos perfis de
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Utilizou-se para esta condi¢io. o fator da estimativa
inicial de temperatura igual a O,é.

Analizando-se o figura 5.1, temos que a splugio das
fragBes molares nos extremos da cciuna. comporta-se melhor para
gquatro pontos int,é.-rr:os de colocagio do que o perfil obtido com dez
-pontos. Tanto para os desvios relativos como para o tempo
computacional.

Observando-se a figura 5.2, podemos ter aproximagses
melhores com dez pentos internos de colocaglo, guande se altera
suas localizagBes., Ne entanto, n3c ha ganho do tempo de
hprocess‘.amentc guando comparade com guatro pontos. O perfil
correspondente de temperatura apresenta um comportamento geral
muito bom, ac compararmos com o rigoroso, isto & verificado na

figura 5.3.

Q.50
O -
:'9 -
3 )
g | Modelo rigoroso .
=049 ] 0 4 pontos gde colocagoo_
o - A 10 pontos de colocagao
o i
G 3
Q.48
D —
c i
5 1
o 0.47 5
£ ]
9 X
o 0.46 .
O A
| -
W— .
Q.45 T T T T T T T T T T T T 1T r | v T F i TrT1 1
] 5 10 15 20 25 30

Fd
numeroc de pratos

Figura 5.1 Perfil de composig¢io para acetona. o 40,00 A 10C0, 42
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Figura 8.2 Perfil de composig3c para acetona. o 4¢(0,0) + 10C0,0

Quando fixamos o©s pontos para ¢ mesmo sistema, segundo
as simul agSes demonstradas na tabela 5.3, a precisfoc nos extremos
se tornou inferior em relagio acs pontos adguiridos pelo polindmio
de JACOBI. Porém, a precisfo continuou satisfatdéria, nos cases de
ocitec e nove pontos internos. Ainda foi observada uma estabilidade
na ordem de grandeza dos erros relativos, com a variagio do fator
de temperatura de 0,1 a2 0,95. A redug3ioc do tempo foi nitida.

A grande wvantagem na fixacio arbitraria dos pontos de
colocagific, incluindo a alimentagio e retirada lateral., consiste em
diminuir a ordem do sistema de equagcdes a ser resolvido. Ja& que se
elimina © cilcule dos respectivos pontos através do polindmio de

JACOREI .
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. Modelo rigoroso
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i + 10 pontos de colocagao
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Perfil de temperatura para acetona. o 4€0,02 + 10(Q,0)
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El

3 pontos internos fixos 5 pontos internos fixos
Prato 6 = 0,24 Prato 4 = 0,16
8 Prato i2 = 0,48 Prato 8 = 0,32
Prato 18 = 0,72 FPrato 12 = 0,48
Prato 16 = 0,64
Prato 20 = 0,80
Tabela 5.3 Resultados das simul aghes.
DESVIOS PARA O MODELIO RI GOROSO TEMFO DE CPU
DXS DXS g g : B B g
_ ER | o a o o
NP FATOR| NEWTON . BROYDEN o r é g X 5
RAPHSON % ° a ~ ¢
T
3 0,1 nio nio - _ _ _ _ _
converge |[converge
3 0,2 | 0,3024 - - | - lo:09| 0:13] - -
3 0,3 nic - _ _ _ _ - ~
converge
3 0’4 " (1] - - - - - -
3 0,5 00,2563 " - - 0:09| 0:16 - -
3 0,6 | 0,2840 " - - lo:09}| 0:31] - -
3 0,7 0,2770 " - - (0D:09} D:24 - -
3 G,8 nao " - - | - - Z _
converge
3 0,95 " “" - — -— At —-— —-—
5 0,1 0,0039 & - - |o:09] 0:08] - -
5 0,2 | o,0061 & - - jo:o09} 0:08| -~ -
5 0,3 0,0064 " - - |0:09] 0:05 - -
B 0,4 00,0062 i - - 10:09] 0:08 - -
5 0,5 | 0,0058 " - - [0:09] 0:05] - -
5 0,6 00,0140 " - - 10:091 D0:02 - -
5 0,7 | 0,0056 - - - lo:09| 0:04} -~ -
5 | 0,8 | 0,0052 n3o - - lo:09] o0:04| - -
L converge
5 0,957 D,0247 " - - |o:09] 0:05] - -




continuagio da tabela 5. 3.

Pontos internos de colocago
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8 pontos 9 pontos 12 pontos
prato 3 = 0,12 prato 2 = 0,08 prato 2 = 0,08
* 6 = 0,24 * 3 =0,12 “ 4 = 0,16
* 9 = 0,36 v 6 m 0,24 6 m 0,24
a" 12 = 0,48 * 9 w 0,36 “ 8 = 0,32
* 415 = 0,60 D" 12 = 0,48 * 40 = 0,40
" 18 = 0,72 “ 45 = 0,60 o " 12 = 0,48
“ 21 = 0,84 “ 18 = 0,72 “ 14 = 0,56
“ 24 e 0,96 “ 21 = 0,84 “ 16 = 0,64
" 24 = 0,96 " 18 = 0,72
= 20 = 0,80
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS a ty :" B s
NP |FATOR| NEWTON- ER | ¢ 2 P e ¢
BROYDEN % | & & R 3 a
RAPHSON H o > - -4
o n t
8 0,1 | 0,0013 0,0055 {+285( NR {0:09 0:05] 0:03] B
8 0,2 | 0,0013 0,0056 |+331] NR |0:09]| 0:05| 0:03] B
8 0,3 | 0,003 0,0054 |+315| NR (0:09| 0:05] 0:03| B
8 0,4 | 0,0012 0,0059 |+392| NR {0:09| 0:05] 0:03| B
®s {o0,5 | o,0012 | 0,0060 |+400! NR [0:09]| 0:05( 0:03| B
8 0,6 | 0,0013 0,0038 (+192| NR {0:09{ 0:05] 0:03! B
8 0,7 | 0,0020 0,0085 [+325] NR |0:09| 0:03| 0:03]| A
® g 0,8 | 0,0014 0,0018 (+285| NR l0:09| 0:05| 0:083| B
8 0,95| 0,0012 0,0033 |[+175| NR |0:09| 0:09] 0:08| B
® g 0,5 | 0,0019 0,0018 -5 | B |o0:09| 0:06] 0:07| AR
®g 0,8 | 0,0020 0,0018 -10( B {0:09! 0:06! 0:07! NR
9 0,95] 00,0019 0,0021 +11| NR |0:09| 0:13] 0:10]{ B
12 | 0,5 | 0,0065 0,0069 +6 | NR |0:09] 0:11| 0:06| B
i2 | 0,95| 0,0065 0,0049 |-246! B |0:09! 0:21| 0:185| =

TEMPO DE CPU Cminsegd
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A = AMBOS; B = Broyden; NR = Newton-Raphson

* tempo de processamento maior do que o©o modelo
rigoroso, rescluglo pelo método de Broyden.
® pontos selecinados para a construgic dos perfis de

composigdo.

o prato de alimentagXo.

Uma ressalva a respeito dos comparativos entre os
resultados dos métodos de NEWTON-RAPHSON e de BROYDEN, temos =z
conclusio que o tempo de proéessamento para o dltimo, apresenta-se
sensivelmente mais reduzido; enquantce a precis3c ni3o apresenta
essa vantagem.

As figuraz B.4 e B.B ilustram respectivamente, os
resultados para os extremo=s da coluna, para os pontos escolhidos,

comportando~se iguais, ¢ gquando um maior numeroc de pontos definem

uma aproximagio melhor.

Q.50
Q -
.'9 -
3 ]
& 7 Modelo rigeroso
= 0.49 - 0 -~
o - _ 8 ponfos de colocaggo
o . + 9 pontos de colocagdo
Z 4
T 0.48 -
2 :
5 0.47
€ ]
19 ]
8‘ 0.46 .
o ]
(.45 T Ty T T T T [ T T f [ T T P T [ T T T T 7T
0 5 10 15 20 25 30

’
numero de pratos

Figura 5.4 Perfil de compesi¢io para acetona = FATOR=0,8

\
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Figura 5.5 Perfil de composigio para acetona = FATOR=0,5

Trabalhou-se com as condig@es &€ e 3 para esse sistema,
cujas simulac®es estio contidas nas tabelas 5.4 e B5. 85 na mesma
ordem. Nesta anilise da influéncia do numero e localizag®des dos
pontos de colocagdio, as figuras 5.6 e 5.7 representam os graficos,
na mesma ordem das condigBes citadas, onde se visualiza o efeito

da melhor aproximag¢ic para um maior ntimero de pontos.



Tabela 5.4 Resultados das simulagBes.

FATOR = 0.5

se

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMFO DE CPU
F R N. - o F
DXS DXS v 5 R ro v
ER o g a o o
NP AlLFA|BETAjNewton- {Broyden o r r r
7 a o R § a
Raphson v = = - v
EIE: i T
® 4 0,0/ 0,0{ 0,0009| 0,0009] 0 A |o:08| 0:02| 0:02| A
4 o,0| 1,01 0,0017| 00,0015 =12} B 0:08f] 0:02| 0:04] NR
2 0,0} 0,0} 0,0121] 0,0032| -74| B 0:08| 0:02| 0:03} NR
6 0,0] o,0| o,0006} 0,0009| +50] NR |0:08| 0:03| 0:02| B
8 0,0|] 0,0{ 0,0006| 00,0005} ~17| B 0:08| 0:05; 0:03| B
@ 10 0,0 0,0; 00,0005 00,0005 0 A 0:08] 0:07) 0:04} B
Tabela 8.8 Resultados das simulagtes. FATOR = 0,8.
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPOQO DE CFPU
F R N. - F
DXS DXS v 5 R ? g
NP ALFABETA{Newion- |Broyden oy r r B ¥ r
o =3 < a
Raphson v = = © v
1 ® A m T
4 | o,0] 0,0{ 0,0024| "E° | _ - Jo:23| 0:08] - -
conver.
® 4 0,6/ 1,01 0,0014| 0,0017| +21{ NR {0:23( 0:06{ 0:13] NR
* 2 0,0|] 0,0} 00,3252 00,3474} +7 NR [D:23] 0:13| 0:26| NR
6 o,0| 0,0 0,0004| 0,0011{+175] NR |0:23]| 0:11] 0:08| B
® g 0,0 0,0{ 0,0002| 0,0005{+150| NR [0:23| 0:10| 0:09( B
* 10 { 0,0] 0,0} 0,000} 0,0006] 0 | A |o:23| 0:16| 0:25| Nr
TEMPO DE CPU (min:=seg)
A = AMBOS; B = Broyden; NR = Newbton-Raphson
tempe de processamento maior do que o modelo

rigoroso, resclugio pelo método de Broyden.

composi gAc.

\

pontos selecinados para a construg¥o dos perfis de
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5.3.2 EXEMPLO 2: METANOL-ETANOL-AGUA- n-PROPANOL

As condiqﬁés oper#cicnais para esse sistema
mul ticomponente se encontram tabeladas em 5.6.

Como destagque nestas Qimulacﬁes. podemos observar a
drastica diminuji¢ioc de tempo em relac3o ao mcdeio rigorosoc. Tanto
para os resultados, utilizando-zse o polindmio de JACOBI (tabela

5.72, como fixando-se os pontos de colocagZ%o conforme tabela 5. 8.

Tabela 5.6 Condigtes operacionais da coluna de destilagXo.

Exemplo 2

Nimero de componentes ; 4

Numero de pratos 20
Vazio de destilado C(Kmol./hd 0,9
Razio de refluxo 2,0
Eficiéneia de Murphree 0,5
Pressio Catmd 1,0

Alimentacio 1

estigio 10
vaziio molar (Kmol-hD 2,0
composi ¢EO metanocl = 0,25

etancl = 0,28
Agua = 0,28
n-propancl = 0,25




Tabela 5.7 Resultados das simulag@es.

FATOR = 0,88

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
F R N. - F
DXS DXS v 5 R E $
ER o 3 a = &
NP ALFA|BETA|Nevton- |Broyden o r r P r
“ a ) 5 a
Rapheson v - = - Y
t | ° |® "ot
® 4 0,0[ 6,0] 06,0027 6,0027] O A {1:04] 0:04] 0:03] B
4 1,0| 0,0] 0,0075( 00,0071 -5 B 1:04] 0:04] 0:04 A
4 2,0 o,o0 0,013 00,0219 +14 NR 1:04 0:06 0:03 B
4 3,0| 0,0 n3o nao _ _ _ _ _ _
conver. conver.
4 5,0 0,0 " - - - " - - -
4 0,0 1,0 0,0042| 0,0040| -5 B 1:04] 0:04] 0:02 B
4 0,0 2,0| 0,0063| 0,0055| -13| B 1:04) 0:04| 0:03 B
4 0,0 3,0] 0,0038| 00,0042 +11| NR (1:04] 0:05| 0:04 8
4 0,0| 5,0] 0,0038| 0,06043]| +13| NR (1:04| 0:04| 0:03 R
2 0,0 0,0 0,0151| 00,0149 | -1 B 1:04) 0:03| 0:02 B
6 o,o[ 06,0|] 0,0011| 0,0015| +36| NR |1:04f 0:06| 0:04 B
8 o,0{ o,0| o,0010| 0,0011] +10| NR |1:04] 0:09| 0:06| B
@ 10 a,of 6,0/ 0,0010} 0,0012| +20; NR [(1:04 0:15{ 0:08 B
nao nao
10 2,0y 0,0 conver. [conver. -
10 | 4,0} 0,0 b “ - - - - - -
® 10 ¢g,0) 2,0} 0,0038( 0,003%| +3 NR |1:04| 0:19| 0:10 B
10 0,0 4,0} 00,0027} 0,0027| O A 1:04] 0:15| 0:08 B
TEMPO DE CPU Cmin:segd
A = AMBOS; B = Broyden; NR = Newton-Raphson
pontos selecinados para a construgio dos perfis de

composigio,

.\. N
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32 po_ntos inté_.-rncs fixos 5 pontos internos fixos
prato 5 = 0,25 pratco 3 = 0,18
o " 10 = 0,5 _ : . 6 = 0,30
" 15 = 0,75 ! " 10 = 0,50
: * 413 = 0,6B
“ 416 = 0,80
Tabela B.8 Resultados das simulac®es.
DESVIOS PARA O MODELD RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS & opN- » &
NP |[FATOR| NEWTON- R | & 1§ 13 e g
BROYDEN % | a & R 3 a
RAPHSON % = s - N
3 0,1 0,0305 3,0207 -3 B 1:04} 0:04| 0:05} NR
2 0,2 0,Q305 0,3030 -1 B 1:04 0'04I 0:058 NR
3 0,3 | 0,0304 0,0301 -1 | B |(1:04]| 0:04| 0:06| NR
3 0,4 00,0304 00,0278 -9 B 1:04( 0:04] 0:05] NR
3 0,5 00,0308 00,0303 -1 B 1:04)] 0:04| 0:041 A
3 0,6 0,0308 0,0245 -20| B 1:04] 0:03] 0:03| A
3 0,7 00,0305 0,0303 -1 B 1:041 0:04| 0:04] A
® 3 o, 00,0308 00,0243 -21| B 1:04| 0:03]| 0:02| B
3 | 0,95} 00,0308 00,0314 +2 NR |1:04| 0:03} 0:03] A
=] 0,1 00,0269 00,0251 -7 B 1:04| 0:05% 0:03| B
8 0,2 00,0269 00,0261 -7 B 1:04¢f 0:08]| 0:03| B
s 0,3 0,0270 0,0282 -7 B 1:04| 0:05] 0:03; B
5 0,4 00,0270 06,0253 -6 B 1:04]| 0:05§ 0:03| B
5 0,5 00,0276 00,0269 -3 B 1:04| 0:08| 0:04| B
5 0,46 00,0270 00,0249 -8 B 1:04} 0:06| 0:04| B
<] 0,7 0,0278 00,0258 -7 B 1:04| 0:04% 0:03] B
5 0,8 00,0268 00,0268 4] A 1:041 0:047 0:04] A
< G,98| 00,0276 00,0282 -9 B 1:04{ 0:04| D:03| B




continuagio da tabela B.8

7 pontos internos fixos

2 pontos internos fixos
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a

compoesiglo.
prato de alimentacgdo.

prato 2 = 0,1 prato 2 = 0,1
“ 5§ = 0,25 “ 4 m=0,2
" B = 0’40 " 6 = 0,3
“ 40 = 0,50 " 8 = 0,4
" 412 = 0,60 o " 10 = 0,5
“ 45 = 0,75 * 12 = 0,6
" 48 = 0,90 " 14 = 0,7
» {5 = 0,8
" 48 = 0,9
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMFO DE CPU
DXS DXS & ) N. - B a
ER | & g P s b4
NP |FATOR NEWTON- | pooypeN % | & 5 R ¥ a
RAPHSON { > s , {
)
7 0,1 | 0,1030 0,0195 -81{ B [1:04| 0:04] 0:25| NR
7 0,2 | 0,0195 0,0197 +1 | NR |1:04| 0:36] 0:15} B
7 0,3 | 0,0195 0,0196 +1 | NR [1:04| 0:19] 0:15| B
7 0,4 | 0,0195 0,0193 -1 ! B |1:04| 0:18] 0:24| NR
7 0,5 | 60,0194 0,0196 +1 | NR {1:04] 0:14| 0:14} A
7 0,6 | 0,0195 0,0195 o ! A [1:04]| 0:20] 0:30| NR
7 0,7 | 0,0195 0,0200 +3 | NR [1:04]| 0:34] 0:15| B
® 0,8 | 0,0195 0,0195 0 A |1:04] 0:18] 0:14] B
7 0,95| 0,0195 0,0194 -1 | B |1:04| 0:21| 0:18| B
9 0,1 | 0,0310 nao - - |1:04] 0:09]| - -
c:c:nverge
9 0,5 | 0,0349 . - - |1:04| 0:12] - -
9 0,95| 0,0464 " - - |1:04] 0:22] - -
TEMPO DE CPU Cmin:iseg)
A = AMBOS; B = Broyden: NR = Newton~Raphson
® pontos selecinados para a construgio dos perfis de
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Come podemos observar, permaneceu a _uniformidade .dos
desvios relativos gquando variamos o fator inicial de temperatura.
Ent¥o, afim de se estapelecer se essa condigXlo se deve ao fato de
fixarmos o©os pontos de colcéagﬁc. inclusive na alimentagdo, foram
realizadaé simulagSes, utilizando-se o polinémic de JACOBI. Esses
resul tados se encontram descritos na tabela 5. 9.

Desde gue o comportamento para os desvios relativos se
manteve na mesma faixa de valores, no caso de variarmos o fator de
temperatura para cada numerc de pontos do polindmic de JACOBI, n3o
indicaremos a fixac3o dos pontos de colocagldo como © mais
vanta joso. .Esta escol ha fica desse modo vincul ada a
particularidade de cada sistema.

| As figuras 5.8 e 5.8 demonstram respectivamente, gquando
um menor nﬁﬁero de pontos favorece uma precisio mais eficiente nos
extremos da coluna em relagioc ao modelo rigoroso, & vice e versa.
Estes graficos correspondem a resolugdo através do polindSmio de
JACOBI. Podemos, assim, constatar gue a aproximagXZo de ambos para
toda a coluna nlo difere consideravelmente, sendo satisfatéria; e
portanto, resta~nos avaliarmos qual das duas situag®es, oferece
uma redugio do tempe computacional mais significativa. O primeiro
caso atende essa conveniéncia, e seu perfil de temperatura tem um
comportamento geral muito bom, de acordo com a figura 85.10.

A figura 5.11 mostra o perfil de composiglo para os
pontos escolhideos, os quais s3c representativos dos resultados

ineficientes que foram adquiridos ao fixarmos os pontos de

colocagio.



Tabela 5.8 Resultados das simulages, o = 0

e. 2= 0.
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DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO

TEMPO DE CPU

DXS DXS :
v l1raTor|  NEWTON- rotoEn MODELO :i::zz; BROYDEN
 RAPHSON RI GOROSO
4 0,1 0,0027 0,0026 1:04 0:04 0:03
4 | 0,2 0,0027 0,0026 1:04 0:04 6:03
4 | 0,3 0,0027 0,0026 1:04 0:04 0:03
4 0,4 0,0027 0,0027 i:04 0:04 0:03
4 | o,5 0,0027 0,0027 1:04 0:04 0:03
4 | 0,6 0,0027 0,0029 1:04 0:04 0:04
4 | o0,7 06,0027 0,0029 1:04 0:03 0:03
4 | 0,8 0,0027 0,0028 1:04 0:03 0:03
4 | o0,98| o0,0027 0,0027 1:04 0:03 0:03
6 0,1 06,0011 0,0011 1:04 0:06 0:04
6 0,2 0,0011 0,0011 1:04 0:06 0:04
& 0,3 0,0011 0,0011 1:04 0:07 0:04
6 0,4 06,0011 0,0011 1:04 0:07 0:04
6 0,5 0,0011 0,0015 1:04 0:06 0:04
6 0,6 0,0011 0,0012 1:04 0:07 0:05
6 0,7 0,0011 0,0010 1:04 ' 0:06 0:04
6 0,8 0,0011 0,0015 1:04 0:05 0:05
6 0,95] 0,0011 0,0015 1:04 0:06 0:04




continuagio da tabela 5.89.

&0

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO

TEMPO DE CPU

DXS DXS
Wb PAToRl  NEWTON- | MODELO | NEWTON- | BROYDEN
BROYDEN RAPHSON
RAPHSON RI GOROSO
8 0,1 0,0010 0,0010 1:04 0:10 0:06
8 0,2 0,0010 0,0010 1:04 0:10 0:06
8 6,3 0,0010 0,0010 1:04 0:09 0:06
8 0,4 0,0010 0,0011 1:04 6:12 0:06
8 0,5 0,0010 ¢,0011 1:04 0:09 0:06
8 0,6 06,0010 0,0015 1:04 0:12 0:06
8 0,7 00,0010 00,6012 1:04 0:09 :06
8 0,8 0,0010 0,0011 £:04 0:00 0:06
8 0,95| 0,0010 0,0011 1:04 0:09 0:06
10 | 0,1 nao 0,0141 1:04 - 0:16
converge
10 | 0,2 o nao - - -
converge
-
10 0’5 L2 ] 1 1) - — —_
10 0,95 [ 1] [ 1] - - -

TEMPO DE CPU

Cminisegd
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5.3.3 EXEMPLO 3: ETANOL - (23-PROPANQL - AGUA

Este exemplo concerne um requisito interessante para o

estude de destilagfio multiestagio. O nimero de pratos da ceoluna €

acentuado, assim dispomos de um sistema complexo para o emprego do

modelo de ordem reduzida.

As condigBes operacionais,

estio expressas na tabela S.10.

utilizadas neste exemblo.

Tabela 5.10 Condi¢Bes operacionais para a coluna de destilagdo.

Exemplo

Numero de componentes

Numero de pratos

VazZo de destilado (Kmol /D

Razioc de refluxo

Eficiéncia de Murphree

Pressio (atmd

Alimentacdo 1
estagio
vazio molar CKmol./hd

composigcio

3

40

216,0

25
360,0
etanol = 0,55

(2)-propanocl = 0,05
aAgua = 0,40
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As simul agBes desenvolvidas com o uso do polinomio de
JACOBI,  estic representadas na tabela 5.11. Aquelas cujos
procedimentos se baseiam em fixar os pontos de colocag3o,

inclusive na alimentacio, podem sSer vistas na tabela 5.12.

Tabela 5.11 Resultados das simul agBes. FATOR = 0,95

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
F R N. - a F
DXS DXS v 5 R r v
NP |ALFA|BETA|nevt p ER ¢ g o ° ¢
evion—- |Broyden o (l; ; R g g
Raphson v s = = v
T © " n T
4 0,0| 0,0] 0,0034| 0,0034] 0 A 0:15% 0:08| 0:02 B
® 4 1,0| o0,0{ 0,0033{ 06,0020} -12| B |0:15| ©0:03| 0:083| A
4 2,01 o,0§ 0,0028{ 0,0035| +25| NR |0:15}| 0:03| 0:03 A

4 3,0| 6,0| 0,0034| 0,0082{+141] NR |0:15{ 0:03| 0:02[ B

4 | s5,0| 0,0/ 0,008} 0,0054{ +2 | NR [0:15] 0:06| 0:07| NR
4 0,0/ 1,0| 0,0006| 0,0006] O A l0:15] 0:03| 0:02! B
4 0,0} 2,0] 0,0011] 0,0016] +46| NR j0:15]| 0:03} ©:02{ B
4 0,0{ 2,0| o0,0053| 0,0048| ~¢ | B l0:15| 0:03| 0:038{ A
4 0,0] 5,0} 00,0131} 0,0251| +92| NR {0:15| 0:03} 0:08] NR
2 0,0| 0,0} 0,0054] 0,0055] +2 | NR {0:15| 0:02{ ©0:03| NR
6 0,0{ 0,0| 0,0025] 00,0024 -4 | B |0:15} 0:04] 0:03| B
8 o,0| o0,0| 0,0015{ 0,0014| -7 | B |0:15| 0:06] 0:05| B

10 0,6| ¢6,0| 0,0007¢ G,0009] 29! NR |0D:153}{ 0:10D| 0:07 B

10 | 2,0| o,0| o0,0018] 0,0034| +89| NR [0:15| 0:10{ 0:08| B

10 | 4,0} o0,0| o0,0051| "3° -t - |o:15] 0:40| - -
conver. )

10 | 0,0} 2,0| 0,0014| 0,0014] o | A |0:15| 0:10]| 0:067| B

10 | 0,0| 4,0l o,0056| o,0056] o0 | A |o0:18] 0:10| 0:07{ B
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4 pontos internos fixos & pontos internos fixos
prate 5 = 0,125 prate 6 = 0.150
" 15 = 0,375 " 12 = 0,300
o " 25 = 0,625 " 18 = 0,450
" 35 = 0,875 o - 25 = 0,625
' " 30 = 0,750
. 36 = 0,900

Tabela B.1i2 PResultados das simul agdes,

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO - TEMPO DE CPU

DXS DXS ) R : B B &

NP FATOR{ NEWTON- ER e : Sy S g

BROYDEN % | & - R 3 a

RAPHSON % s s b %

™

4 0,1 0,0025 0,0029 +16! NR lo:15| 0:03| 0:04 NR
4 0,2 0,002% 0,0028 -3 | B 0:15] 0:03| 0:04 NR
4 0,3 0,0032 0,0028 -13| B 0:15( 0:02| 0:03 NR

4 0,4 0,0029 0,0028 -3 B 0:15| 0:03| 0:03 A

4 0,5 0,0029 0,0029 o A 0:15| 0:03| 0:03 A

4 0,6 0,0029 0,0029 0 A 0:15{ 0:03]| 0:03 A
4 0,7 0,0027 0,0031 +15{ NR |0:15] 0:03| 0:04 NR

4 G,8 0,0029 0,0028 +4 NR {0:15| 0:03| 0:04 NE

® 4 0,95| 0,0029 0,0028 +4 | NR |0:15| 0:03] 0:03] A
6 0,1 | 0,0021 0,0019 -10| B |0:15}| 0:04| 0:04| a
6 0,2 | 0,0019 0,0019 o A |0:15! 0:04| 0:04] A
6 ag,3 00,0020 00,0019 -5 B 0:45 0:047 0O:05 NR
6 0,4 [ 0,0019 0,0013 -32( B (0:15( 0:04| 0:05{ NR
6 0,5 | 0,0021 0,0020 -5 | B |0:15} 0:08{ 0:05! NR
6 0,6 | 0,0019 0,0020 +5 | NR |0:15| 0:04}| 0:05| NR
6 0,7 | 0,0019 0,0017 -11| B |o0:15| 0:04! 0:05| NR
6 0,8 | 0,0021 0,0019 -10| B |0:15| 0:04| 0:06] NR

2

6 0,95| 0,0019 0,0019 0 | A (0:15{ 0:04{ 0:03{( B
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Continuagio da tabela 5,12

7 pontos interncs ' 8 pontos internos
prato 5 = 0,125 prato 6 = 0,150
" 10 = 0,250 * 10 = 0,250
" 18 = 0.375 " 14 = 0,350
" 20 = 0,500 “ 18 = 0,450
a * 25 = 0,625 . * 22 = 0,850
" 30 = 0,750 o 25 = 0,625
" 35 = 0,875 " 30 = 0,750
" 34 = 0,850
DESVIOS PARA © MODELQ RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS a 0 o B a
FATOR| NEWTON- ER | 2 g S 3 e
BROYDEN % | & o R 3 &
RAPHSON £ o o n %
ia}l
0,1 0,0053 0,0048 -9 B ;0:15| 0:04 '0:04 A
0,2 0,0053 0,0053 0 A j0:15) 0G:04] 0:08 B
0,3 00,0053 00,0049 -8 B |0:15| 0:04| 0:D04 A
0,4 00,0052 00,0053 +2 NR j0:15}1 D:05| G:03 B
0,5 | 0,0051 0,0053 +4 | NR lo:18| 0:05| 0:04} B
0,6 00,0053 00,0052 -2 B 0:13| 0:05}| 0:04 B
0,7 00,0053 0,0055 +4 NR |0:15} 0:06| 0:04 B
0,8 G,0053 00,0052 -2 B 0:15] 0:06( 0:04 B
0,95 00,0053 0,0052 -2 B 0:15) 0:06| 0:04 B
0,1 0,0333 Q,0241 -28; B 0:15] 0:08( 0:06 B
0,5 00,0352 0,0232 -34| B 0:158}| 0:09]| 0:05 B
0,95+ 00,0477 0,0246 -48| B ‘0:15 0:08] 0:05 B
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;
=3 pontos escolhidos para a elaboracZe dos perfis de

composi¢io e temperatura;

D prato de alimentagio.
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Fazendo-se uma analisle éucinta sobre as diferengas entre
o método de BROYDEN e NEWYON-RAPHSON, notamos nioc haver uma
tendéncia preferencial para um dos métodos.
| 0Os resultados nos desvios relativos gquando variamos ol
fator inicial de temperatura, permanecem prat.icémente constantes,
nas simulagSes gue envolvem pontos fixos. Como ja foi di.scut.ido
anter.-i.ormente-. essa estabilidade nioc se torna exclusiva desse tipo
de aplicagio, pois verificamos o mesmo desdobramento, com as
localizagBes arbitrédrias do polin&mio de JACOBI.

Contudo, observou-se o© seguinte comportamento para os
perfis ilustrados:

- As curvas apresentaram boas aproximagdes para os
produtos de base e de topo da coluna guando comparadas com a
model agem classica.

As figura B.12 corresponde ao grafico de composi¢io com
o usc do polin&mic de JACOBI, mostrando que a distribuigio com um
menor numero de pontos de colocagio, pode-se obter um melhor
aproveitamento do gque a designagiio de polindmios ortogonais com
grau elevado. No entanto, a figura 5.13 mostra uma situag3o
inversa, mas gue a redug3o do tempﬁ de CPU para um maior numero de
pontos, torna-se substancial mente mais desfavoravel. o
correspondente perfil de temperatura apresenta uma boa performance
(figura B.142.

Na continuidade, temos o perfil de composi¢ioc para os
pontos selecionados na tabela B.12, conforme figura S5.15. Os
resultados podem ser considerados t13oc vantajosos quante aqueles

introduzidos c¢com os calculos dos pontos por intermédio de

polindmio ortogonal.

\
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Assim, o© perfil de temperatura também foi plotado
(figura 5.16). O comportamento em relacic ac modelo rigoroso segue
a mesma tendéncia do perfil de composic¢lio; inclusive os desvios
maiocres Ise concentram na mesma faixa do nﬂméro de pratos. Porém,
isto ¢ de se esperar, desde que os calculos de temperatura e
composi¢io sdo interdependentes, caracteriiados pelo "método BP

Cbuble pointd*.

o ©.80 1
:5 -
N ]
$ 0.60 -
e .
“_ —
o
c 4
v .40 +
_9 -
O -
t i Modelo rigoroso
o  0.20 i A 4 pontos de colocapao
18_ . O 10 ponfos de colocagdo
D -
b -
—
0.00 I A0 LN LI L L LR LI S L

o 4 10 15 20 25 30 35 40 45
| numero de pratos

Figura 5.12 Perfil de composi¢Z%o para etanol. A 4C1,00 D 10C0,4D
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5.3.4 EXEMPLO 4: ETIL-ACETATO - ETANOL - BUTIL-ACETATO

Este exemplo contribui para avaliagio do efeito da
descontinuidade nos perfis da coluna, devido a existéncia de
miltiplas alimentagdes.

‘As condigBes operacionals trabalhadas estio inseridas na

tabela 5. 13.

Tabela 5.12 Condi¢Bes operacionais da coluna de destilagio,

Exempl o 4
Numero @e componentes 3
Numero de pratos . 26
VazZo de destiladoe (Kmol/hd 0,8
RazZic de refluxo 7,0
Eficiéncia de Murphree 0,6
Pressio Catmd 1,0

Alimentacio 1

estagio 3
vazio molar C(Kmol./hd 2,0
composigio etil-acetato = 0,0

etanol = 0,0
butil~acetato = 1,0

Alimentagio 2

estagio o
vazio molar (Kmol./hd 1,0
composicio etil-acetato = 0,0

etanol = 0,0
butil-acetato = 1,0

Alimentac3o 3

estagio ) 18
vazio molar Ckmol/7hd 1,0
composicao : etil-acetate = 0,5

etancl = 0,5
butil-acetato = 0,0
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A seguir, apresentamos as Labeias 5.14 e 5.15, com o=
resultados das simulagBes desenvolvidas respectivamente com os
pontos escolhidos através do peolin®mio de JACORI, e com a fixagio
dos pontos de coiocaqao. incluindo-se as alimentactes.

Tabela 5.14 Resultados das simul agBes. FATOR = 0,85

r
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
F R N, - B F
DXS DXS v 5 R r o
ER & g a Py et
NP ALFA |BETA|Newion~ |{Broyden o r r r
“ a o ﬁ é a
Raphson \?I g g : %;
™
4 0,0| 0,0 0,0146! 0,0146| O A |0:13| 0:03{ 0:03| A
® 4 1,0f 0,0 0,0051] 0,0049{ -4 | B |0:13| 0:05] 0:03| B
4 2,0] o,0] P3° nao - - - R _ -
conver . [Conver .,
4 3,0) 0,0] 0,0295 . - - |o:13| 0-04] - -
* 4 5,0 0,0] 0,0146] 0,0121| -17| B |o:13| 0:08| 0:32| &R
4 0,0/ 1,0 0,0130| ©0,0118| -9 | B [0:13] 0:03| 0:05| NR
4 0,0{ 2,0f{ 0,0126} 0,0068) -46{ B J0:13] 0:03] 0:05]| NR
4 0,0/ 3,0} 0,0322| 0,0057] -82| B [0:13] 0:03| 0:11] NR
4 0,0[ 5,0] 0,0359| 0,0419| +17| NR [0:13] 0:05| 0:07| NR
2 0,0f 0,0 nao nao _ _ _ _ _ _
conver , jconver .
6 0,0] 0,0] 0,0017| 0,0016{ -6 | B |0:13| 0:05| 0:04{ B
8 0,0{ 0,0| 0,0159| 0,0163| +3 | NR |0:13]| 0:06] 0:05| B
10 | 0,0] 0,0 o,0051] 0,0053]{ +4 | NR |0:13| ©i09]| 0:05] B
10 | z,0| o,0] PE° nao - | - - - - _
conver., Convenr.
10 | 4,0] o,0| " - - - - - -
® 10 { 0,0} 2,0| o,0008| 0,0011] +38] nNrR |0:13| 0:07!| ¢:05] B
® 40 { 0,0{ 4,0{ 0,0144{ 0,0139) ~4 | B |0:13]| 0:09] 0:06| B
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3 pontos internos fixos 6 pontos internos fixos
D prato 3 = 0,1153846 D prato 3 = 0,115384580
o " 9 = 0,3461538 D " 9 = 0,34615380
o " 15 = 0,576923 * 12 = 0,4615384
n » 15 = 0,5769230
* 19 = 0,7307692
* 23 = 0,8846153

Tabela 5.15 Resultados das =imul acSes.

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU

DXS DXS & Y N- = B 8

ER | o g % z )4

NP |FATOR| NEWTON- | poovney % | ¥ | 2 :

RAPHSON T o ° " ¢

T

3 0,1 0,0849 | 0,0847 o | A lo:13{ o:07] 0:05| B

3 0,2 0,2287 | 0,0847 | -63| B {0:13| 0:12| 0:11} B

3 0,3 0,0849 | 0,0848 o| A J|o:12| 0:03| 0:02] B
3 0,4 0,0841 | 0,0847 +1 | NR |0:13] 0:03| 0:04] nNR

® 3 6,5 0,1485 | 0,0846 -43{ B |0:13} 0:18}! 0:08| B

3 0,6 0,0840 0,0847 +1 NR ]0:13] 0:11} 0:03 B

3 0,7 0,0851 | 0,0853 o | a |0:13| 0:08| 0:06] NR
3 0,8 0,0851 | 0,0842 -1 | B l|0:13} 0:03}] 0:08| NR
3 0,95/ 0,1626 | 0,0853 -48| B [0:13] 0:08| 0:03| B
6 0,1 0,0116 | 0,0139 +20! NR [0:13} 0:12{ 0:06| B
6 0,2 0,0115 | 0,0111 -4 | B {0:18] 0:12| 0:05| B
6 0,3 0,0113 | 0,0118 +4 | NR |0:18| 0:11| 0:06f B
6 0,4 0,0112 | 0,0131 +17! NR |0:13} 0:11} 0:06| B
®s6 0,5 0,0118 | 0,0119 +1 | NR lo:13! 0:11{ 0:05| B
6 0,6 0,0110 | 0,0126 +15| NR [0:13| 0:06| 0:05| B
6 0,7 0,0120 | 0,0116 -3 | B }0:13| 0:11} 0:06| B
6 0,8 0,0113 | 0,0139 +23| NR [0:13| 0:08| 0:04] B
6 0,95 0,0116 | 0,0110 -5 { B |0:13] 6:04| 0:04| &
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continuagic da tabela 5.185

8 pontos internos fixos 12 pontos internos fixos
D prato 3 = 0,11538460 o prato 3 = 0,11538460
" 6 = 0,23076920 " 5 = 0,19230760
o " 9 = 0,34615380 " 7 = 0,26923070
* 12 = 0,4615384 ul " ¢ = 0,34615380
o " 15 = 0,5769230 . " 11 = 0,4230769
* 18 = 0,6923076 " 13 = 0,5000000
" 21 = 0,8076923 - D " 16 = 0,5769230
- 24 = 0,923076%9 " 16 = 0,6153B46
" 18 = 0,6923076
- 20 = 0,7692307
" 22 = (,8461538
" 24 = 0,9230769
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS a ¥ N - B &
ErR | & g P & 3
NP |FATOR| NEWTON= | porypen | % | & | 5 3 3 5
RAPHSON $ 5 5 4 :
tal
& 8 0,8 00,0177 00,0188 +5 NR (10:143{ 0:08] D:05 B
12 0,5 nio n&o _ _ _ _ _ _
converge |converge
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;
L ] tempo de processamento maior gque o modelo rigoroso;

pontos escolhidos para a elaboragio dos perfis de
composicio;

o prateo de alimenta¢Zo.

Acompanhande a figura 5.17, a qual se refere ao perfil
de composi¢ic gquando aplicamos o polindmic de JACOBI, temos que
apesar da exatid3o com quatro pontos nos extremos da coluna seja
superior do gque com dez, este dltimo concerne uma precisfo mais
eficiente av longo da coluna. O fato citade n3o se torna vantajoso

para o presente objeto de estudo.

.\ \
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A figura S.18 j4 mostra a infludncia da localizagXo dos
pontos de colocagao, pois o novo arranjo dos dez pontos, faz com
gue a precisdo se Lorne superior do que agquela com quatro pontos.
Lembrandé que o interesse para deStilagEc no estado estacionario,
concentra-se na analise dos produtos de topo e de base.

Neste exemp}o; a opgio de fixar os pontos de colocagio
nas alimentag®es, n3o contribuiu péra a otimizaqzcldos resul tados.
Em consequ#ncia, © comportamento geral para os perfis foi
insatisfatério, desde que os valores de DXS se apresentaram
majores que um por cento., A figura 5.19 representa graficamente, o
afastamento do modelo de ordem reduzida para o rigoroso. Os pontos

escolhidos traduzem bem essas diferengas, sSendo representativos

das simul acBes realizadas.

0.50
D -
he. - — Modelo. rigorosc -
3 . O 4 pontos ds colocogao
c— - e
W gap S ¢ 10 pontox de colocagdo
v i
@ -
o
Mt 4
.30 -
[»] -
C -
5 -
5 020 -
E -
13 5
g 0190 ]
D -
| -
e -
0.00 rfr 7 T T T T T 1T 7T T T 17T [T T I T T T T T T

0 5 10 15 20 25 30
nimero de pratos

Figura 5.17 Perfil de composi¢Zio para e-acetato o 4€1,0> () 10€0,4D
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Figura B5.19 Perfil de composigio para e-acetato. FATOR = 0,5
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5.3.% EXEMPLO %: AGUA - ETANOL - (1D-PROPANCL

Destacamos este exemplo, com o propdsito de determos um
pouco mais, sobre o efeito de fixarmos os pontos de colocaglo na

alimentagao,

As condigOes operacionais estio descritas na -tabela

S.16.

Tabela B.16 Condi¢®es operacionais da coluna de destilacio.

Exemplo 5]
Numero de componentes 3
Numero de pratos 20
Vazio de destilado (Kmol - hX 0,05
Razio de refluxo 2,0
Eficiéncia de Murphree 0,89
Pressao Catmd 1,0

Alimentacio 1

estagio 10
vazico molar C(Kmol./hd 0,10
composigio dgua = 0,58

etanol = 0,2
(id-propanol = 0,3




78

A avaliagdo da influéncia do numero e das localizagBes
dos pontos de colocaglo, pode ser realizada, consultando-se as

tabelas B.17 e 518,

Tabela-5.17 Resultados das simul agdes, FATOR = (0,8
DESVIOS PARA O MODELCO RIGOROSO TEMPO DE CPU
F R N. - B F
DXS DXS v g R r v
ER o g a o o
NP ALFAIBETA|jNewion- [B royden ° r r R r
b a o % a
Raphson v a -] - v
T @ n n b
® 4 0,04 0,0{ 0,0013) 0,0040| -23| B 0:09{ 0:02! 0:02} NR
4 1,0 0,0 0,0014( 00,0012 +9 NR {(0:09 0:03{ 0:03] A
4 2,01 0,0} 0,0120| 0,0010] -92| B 0:09) 0:02| 0:04| NR
4 3,0] 0,0 nio h3o - - _ _ _ _
conver. {conver.
* 4 5,0| 0,0 0,2672) 0,0393| -85 B 0:09| 0:05| 0:26! NR
4 0,0 1,0} 0,0034} 0,0020] -41| B 0:09| 0:02] 0:02| A
* 4 0,0{ 2,0] 0,02268! 0,0194| ~-14f B 0:09{ 0:02 0:09| NR
4 0,0] 3,0| 0,0852] 0,0052| -90;} B 0:00 0:04| 0:04} A
* 4 0,0 5,0} 0,0903| 0,1071} +19| NR [0:09| 0:02] 0:10} NR
2 0,0f] 0,0} 0,0636| D¥° | - - |o:09| 0:03] - -
conver .
& 6,0] 0,0] 0,0004) 00,0009 |+125} NR [0:09| 0:05| 0:03| B
B 0,0 0,0 0,0013} 00,0013 0 A [(0:09] 0:05] 0:04{ B
10 0,0 0,0 00,0012} 0,0038|+216| NR (0:09] 0:07} 0:05] B
10 | 2,0 o,0| P=° nao - - - - - -
conver. |canver.
10 4,0| 0,0| 0,0081 L - - 0:00( 0:20 - -
® 10 | 0,0 2,0] 0,0042| 0,0064| +52| NR |[0:09| 0:07] 0:05| B
® 10 { 0,0[ 4,0 0,0009| 0,0007( -22{ B lo:0o} 0:07} 0:05{ B
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2 pontos internos {ixos 5 pontos internos fixos
prateo 5 = (0,25 prate @ = 0,15
D " 10 = 0,5 " 6 = 0,30
" i85 = 0,75 o " i0 = 0,50
v 14 = 0,70
" 17 = 0,85

Tabela B8.18 Ressultados das =imul agdes.

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS P R N - B b
ER | & g o z 4
NP |FATOR| NEWTON- | —poypEN o | % 3 R % r
RAPHSON § o 2 4 %
™
* 3 0,1 0,0875 0,0564 | -36| B |0:09| 0:08] 0:16] NR
* 3 0,2 0,0434 60,0524 | +21| NR {0:09| 0:05| 0:22| NR
3 0,3 0,0629 0,0111 | -8zl B |0:09| 0:04| 0:08! NR
3 0,4 0,0137 0,0293 |+114{ NR [0:090] 0:08( 0:04| B
* 3 0,5 0,0633 0,0369 | -42] B ]0:09] 0:06] 0:19| NR
* 3 0,6 0,0336 0,0180 | -46| NR 10:09| 0:10| 0:27] NR
* 3 0,7 0,0212 0,0872 {+170| NR |0:00| 0:20] 0:20! a
* 3 0,8 0,0455 o,0414 | -9 | B {0:00| 0:07! 0:18| NR
3 0,98| 0,0096 nao - { - J{o:09 0:04] - -
conver ge
5 0,1 0,0097 0,0106 | +9 | N l0:09]| 0:08] 0:04|! NR
5 0,2 0,0097 60,0106 | +0 | NR [0:09| 0:03| 0:04| NR
5 0,3 60,0007 0,0106 | +9 | NR lo:09] 0:03] 0:04| NR
5 0,4 0,0096 | 0,0105 +9 | NR |0:09| 0:03| 0:04] NR
5 0,5 0,00056 | 0,0104 +8 | NR [0:09] 0:03] 0:04] NR
5 0,6 0,0098 | 0,0078 -18}| B |o0:09! 0:03]| 0:02| B
® 5 0,7 0,0094 | 0,0099 +5 | NrR lo:09] 0:03| 0:03] A
5 0,8 0,0106 | 0,0119 +12] NR l0:09| 0:03] 0:03] A
5 0,95| ©0.0096 | 0,0120 +25! NR |0:09| 0:03] 0:02| B
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continuacfo da tabela 5.18
7 pontos internos fixos 8 pontos internos fixos

prato 3 = 0,15

prato 2 = 0,1

" 6= 0,30 " 40,2
“ 9= 0,45 " 6 mo0,3
o " 10 = 0,50 “. 8 m=o0,4
13 = 0,65 o " 10 = 0,5
" 46 = 0,80 " 42 = 0,6
" 19 = 0,95 “ 44 m 0,7
“ {6 = 0,8
“ 48 m 0,0
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS P RO Ne- B H
ER | & g b z p4
NP |FATOR| NEWTON- | ponvpeN % | L 3 R ] L
RAPHSON 4 b4 o n 4
T n t
7 0,1 0,0047 | 0,0072 +83) NR |o-09] 0:06] 0:08] E
7 0,2 60,0047 | 0,0081 +72] NR l0:09! 0:06| 0:05] B
7 0,3 0,0047 | 0,0074 +57| NR l0:09! 0:06| 0:05| B
7 0,4 0,0046 | 0,0086 +87| NR |0:09] ©0:06] 0:05] B
» | 0,5 | 0,0045 | 0,0082 | +78| Nk |0:00| 0:06] 0:05] B
7 0,6 0,0046 | 0,0089 +94| NR lo:09} 0:07| 0:05| B
® 5 0,7 0,0352 | 0,0044 -g8] B lo:09} 0:06] 0:07] NR
7 0,8 60,0051 | 0,0081 +59| NR |0:09] 0:06| 0:04| B
7 0,95/ 0,005t | 0,0046 -10] B l0:09| 0:07| 0:04| B
9 0,1 0,0200 nao -1 - lo:09| 0:08] - -
converge
9 0,2 0,0200 " - | - lo:oo! 0:08| - -
9 6,3 0,0286 g - | - lo:oe} o0:08] - -
° 0,4 0,0265 S -1 - Jlo:09| 0:11] - -
9 0,5 0,0187 " - [ - lo:00} 0:06] - -
o 0,6 0,0196 " - | - lo:09| o0:08| - -
9o 0,7 0,0299 - - | - jo:09] 0:08| - -
o 0,8 0,0222 “ -1 - Jo:oo] 0:00! - -
9 0,95| 0,0263 - - | - Jlo:o9f 0:07]| - -
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A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWON*RAPHSON;

* tempo de processamento maior gue ¢ modelo rigoroso;

-3 pontos escolhidos para a elaboragZoc dos perfis de
composi¢io; |

o prato de alimentacio.

Como podemos observar, nio existe diferencas
significativas entre os restultados do método de BROYDEN e o de
NEWTON-RAPHSON. Isto reproduz a mesma caracteristica da maioria
dos exemplos citados.

0. | graficos apresentados nas figuras 5.20 e 5.21,
demonstram nesta ordem, quando a eescolha de um menor numeroc de
pentos de colocagfo, possuli uma precisio melhor do modelo, nos
extremos da coluna, e vice-versa.‘ Para visualizar esta diferenga
na figura 5.21, onde & quase imperceptivel, foi elaborado o
grafico dos desvios da composi¢i3o da fase liquida ao longo da
coluna. Ele esti representado na figura B.22. Ent3c, fica evidente
nestes sistemas, utilizando © polindmio de JACOBI, que os desvios
maiores para modelo prato a prato, compreende a vizinhanga do

prato de alimentagio.

A alternativa de £ixar os pontos, inclusive na
alimentag3o, promoveu razeoavelmente, uma diminuiglo do efeito da
descontinuidade para este exemplo. Isto pode ser verificado na
figura 8.23. HNo entante, a grande wvantagem estid na redugioc no
tempo de processamentec alcangada por cinco pontos de colocag3o
internos, com desvios médios das composicBSes molares das correntes
de saida satisfatérios. Deste modo, permite uma utilizagXZe mais

intensiva deste tLipc de abordagem em esquemas de otimizagio.
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5.3.8 EXEMPLO 6: METIL-ACETATO - METANOL - AGUA

Neste tépico, veremos resulta&os muito bons para os
sistemas trabal hados, em termos da redugidc do tempo de
precessamento, chegando a quinze vezes menor que o modelo prato a
prato. Principalmente , pelo aspecto da complexidade do esquema de
destilacio, multicémponente e apresentando tres alimentag¢des.

A escolha arbitraria dos pontos de colecaglo, fixando-os
inclusive nas alimentagc@Bes, merece uma atengic especial, pois
suavizou as descontinuidades nas proximidades dessas localizagdes.

As condig¢Bes operacionais podem ser observadas na tabela
5.19.

0Os resultados para as simulacSes desenvolvidés. no caso
dos cAlculos dos pontos de colocag8So através de polindmio
ortogonal , encontram-se na tabela 5. 20. Aqueles, cujos
procedimentos consistem em fixar os pontos de colocagio, estio
contidos na tabela §.21.

Antecedende a2 analise dos graficos propostos, temos a
média dos desvios das correntes de topo e de base da coluna baixa,
igual a 0,0010 para gquatro pontos de colocag¢dio; além disso, houve
uma dristica diminuigcB3o de tempe computacional (figura 5.24). Sio
condigies melhores do gue dez pontos. Verificou-se também um
afastamento maior para o modelo prato a pratc na regifc onde estio
inseridas as alimentagies.

Dependende do interesse sobre o assunto, gquando fixamos
05 cinco pontos de coloca¢¥o, dentro dos quais, incluémrse as
alimentages, temos o afastamento citado no paragrafo anterior,

amenizado (figura S.28). 0 desvioc DXS continua bom, igual a
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0,0083, apenas houve um aumento no tempo computacional, o qual n3o
compromete o modelo de ordem reduzida, sendo o valor ainda muito

bai xo.

Tabela B5.19 CondigBes operacionais de coluna de destilagio.

Exemplo : &
Numero de componentes ’ 3
Ndmero de pratos 25
Vazio de destilado (Kmol Zhd 0,5
RazX%o de refluxo | 10,0
Eficieéncia de Murphree 0,6‘
Pressio Catm i,0

Alimentagio 1

estaglio 3
vazio molar (Kmol/Zhd 0,6
composigio metil-acetato = 0,0

metanol = 0,0
Agua = 1,0

Alimentagic @

estagio 8
vazio malar (Kmol . hd 0,6
composigio metil-acetato = 0,0
metanol = 0,0
Agua = 1,0
Alimentagio 3
estagio 13
vaz3o molar (Kmol /hd 1,0
composigio metil-acetato = 0,5
metancl = 0,5
Agua = 0,0




Figura §.20 Resultados das si mul aghes.

FATOR = 0,95

856

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
F R N. - r
DXS DXS v g R T ¢
NP |ALFA|BETA|nevton- [Broyden| EX | € § ? 5 ?
Rapheon %1s |2 |§ 2] ¢
t |8 & ||t
4 | 0,0] 0,0] 0,0066{ 0,0023| -65| B [0:31| 0:04| 0:04| A
4 | 1,0| 0,0! 0,0123] 0,0108{ -16{ B {0:31| 0:04( 0:04| A
4 | 2,0| 0,0| 0,0054| 0,0040} -26] B l0:31| 0:04} 0:03} B
4 | 3,0| 0,0 0,0024] 0,0024] 0 [ A [0:31| 0:02| 0:02 A
®4 | s5,0| 0,0/ 0,0010| 0,0010! 0 | A {0:31| 0:02] 0:02| A
4 | o,0| 1,0 0,0099| 0,0056{ -44! B [0:31] 0:04 0:04{ A
4 0,01 2,0| o,0078} O0,004%| ~558| B 0:31] 0:04]| 0:03 B
4 | o,0| 3,0| 0,0084} 0,0077| -8 | B |0:31| 0:04| 0:02| B
4 | 0,0 5,0| 0,0183} 0,0265| +45| NR |0:31] 0:03| 0:05| nr
2 | o0,0] 0,0/ o,0069{ 0,0024| -65) B |0:31| 0:08]{ 0:02( B
6 | o,0{ 0,0/ 0,0052| 0,0010{ -81} B l0:31| 0:06] 0:06| A
¢ | 0,0| 0,0 0,0060 0,0089] -s5{ B [0:31| 0:10[ 0:07{ =
10 | 0,0f 0,0| 0,0064! 0,0026| -59| B l|0:31| 0:14| 0:10| B
10 2,0 0,0 0,0020] 0,0021] +5 NR |0:31] 0:091 0:07 B
10 | 4,0] 0,0} 0,0030] 0,0030} 0 | A lo0:31| 0:00} 0:07] =B
10 | 0,0 2,0} 0,0071| 06,0023} -68{ B J0:31{ 0:14] 0:12| B
® 10 | 0,0| 4,0| 0,0158| 0,0148| -6 | B |0:31] 0:14] 0:08| B
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3 pontos internos fixos

prato 3 = 0,12
. 8 = 0,32
" 13 = 0,52

=)
=]
[m]
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5 panteos internos fixos

pratc 3 = (,12

Tabela 5.21 Resultados das simul agSes.

8 = 0,32
12 = 0,52
18 = 0,72
23 = 0,92

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS a [ N. = B o
NP |FATOR| NEWTON- ER | ¢ g 1% ° ¢
BROYDEN % | & > R 3 a
RAPHSON ¢ 5 2 " £
3 0,1 | o,0097 0,0098 +1 | NR |0:31] 0:02] 0:02] A
3 0,2 | 0,0097 0,0096 -1 | B |o0:31} 0:02] 0:02] A
3 6,3 | 0,0097 0,0097 0 A |0:31] 0:02] 0:03] NR
3 0,4 | 0,0097 0,0100 +31| NrR |0:31] 0:02] 0:02] a
®3 Jo,5 | 60,0097 | 0,0097 | 0 A {0:31] 0:02| 0:02} A
3 0,6 | 0,0482 0,0096 -so| B |0:31{ 0:02] 0:01] B
3 0,7 | 0,0405 0,0482 +19| NrR |0:31] 0:02} 0:02] 4
3 0,8 | 0,0097 0,0096 -1 0:31] 0:02] 0:02| A
3 0,95| 0,0097 0,0097 0 A -|o0:31} 0:03] 0:02{ B
5 0,1 | 0,0053 0, 0055 +4 | NR [0:31{ 0:12] 0:04) B
5 0,2 | 0,0053 0,0053 o A {0:31]| 0:13| 0:03| B
5 | 0,3 { 0,0053 0,0053 0 A |0:31] 0:14§ 0:05| B
5 0,4 | 0,0227 0,0053 77| B |o:31| 0:12] 0:06] B |
®s 6,5 | 0,0349 0,0053 -a5| B |0:31} 0:11| 0:09{ nR
5 0,6 | 0,0425 0,0053 -s8| B [0:31} 0:10] 0:09| B
5 0,7 | 0,0053 0,0055 +4 | NR |0:31] 0:07] 0:03! B
5 0,8 | 0,0053 0,0053 0 A |0:31]| 0:06| 0:04| B
5 0,95| 0,0181 0,0060 -~67] B |o:31| 0:04| 0:05] nNr
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continuagio da tabela &, 21

8 pontos internos fixos

0O prato 3 = 0,12

G

" 5= 0,24
o " g8 = 0,32
“ 11 = 0,44
o " 43 = 0,52
" 46 = 0,64
“ 19 = 0,76
“ 22 = 0,88
DESVIOS PARA O MODELC RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS o ® : - B P
FATOR| NEWTON- ER | ¢ g 3 ° S
BROYDEN P 5 s 14 ¥ e
RAPHSON $ a : - ‘t'
n
0,5 | 0,0204 0,0208 | ©O A |0:21]| o0:07| 0:06{ B
0,95 0,0291 | 0,0292 o A l0:31]| 0:09] 0:08] B
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;

* tempo de processamento maior que © modelo rigoroso;
® ponto escolhido para a construglo do perfil de
composi ¢Xo;

o prato de alimentagio.
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5.3.7 EXEMPLO 7: METIL-CICLOHEXANO - TOLUENO - FENOL

Este exemplo foi selecionado, por se tratar de uma
destilaciZoc de uma mistura multicomponente, onde a configurag3o da
coluna apresenta duas alinentagtes. Dezse podos, torna-se  um
sistema de estrutura complexa, no qual constataremos se as
vantagens do emprego do modelo de ordem feduzida prevalecem,

As condi¢Bes de operagio da coluna est3c tabeladas em

B.22.

Figura 5.22 Condi¢Bes operacionais da coluna de destilag3o.

Exemplo 7
Numero de componentes 3
Numerao de-pratos 21
Vazio de destilado (Kmol./hD 12,24
RazZo de refluxo 8,1
Eficiencia de Murphree 1,0
Pressio (atmd 1,0

Alimentagdo 1

estagio 10
vazic molar CKmol . /hd 76,74
composi ¢io m-ciclohexanc = 0,0

tolueno = 0,0
fenol = 1,0

Alimentagio 2

estAgio 18
vaz%co molar (Kmol/hd 23,26
composigio m—clclohexano = 0,5

tolueno = 0,5
fenol = 0,0
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A tabela 5.23 representé as simulagbes reallizadas
utilizande o polindtmic de JACOBI. Tres ‘pcntos foram escolhidos
para a construgloc dos graficos de cémposigzo, os quais estao
presentes nas figuras 5.26 e 5.287. Cada qual indicandeo nesta
ordem, uma maior precis3o nos extremos da coluna, para um menor
nimerc de pontos de colocagic e o outro cofrespondendo a
compor tamentos similares. A finalidade ¢é& de demonstrar a
diversidade nos resultados. O tempo de processamento, nho entanto,
sobressai como uma redugfo mais.eficiente para um menor numero de
pontos. Dai, esta alternativa oferece mehores condi¢Bes para a
otimizaclio e o controle de processos. Um acompanhamento deos
desvios relativos A modelagem prato a prato para o grafico B.26,
podem ser vistos na figura 5.28. Observa-se também maio}es desvios
nas proximidades das alimentagSes.

A tabela B5.24 apresenta os resultados das simul agles,
quando arbitramos o©os pontos de colocagdo, incluindo-se as
alimentagBes. De um modo geral, os resultados foram insuficjientes
e nic determinaram qualquer vantagem sobre o sistema anteriormente
discutide. Além disso, divergem das conclusBes observadas no
exemplo B. N3io houve, entSo, uma diminuigic do efeito da
descontinuidade gerada pelas alimentag@es da coluna; assim,
verifica-se que esta propriedade ¢ bem especifica de cada sistema.

Referindo-se ainda & questio anterior, a figura B.29
apresenta os desvios dos perfis de composigico para os pontes
escolhidos. Eles demonstram gque a aplicagic do modelo de ordem

reduzida nBo & condizente para este caso.

o



Tabela B8.23 Resultados das simulagSes.

FATOR = 0,85

ez

composigao,

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU

o by N. = B &

DXS DXS v R r v

ER o g a o o

NP ALFA|BETA|Newion- |Broyden - r r r

. et a o g K a

Raphson v s F ™ v

t |° I3 M

® 4 o,0| 0,0( 0,0035| 0,0034| -3 B 0:14]| 0:03} 0:03 A
4 1,0| 0,0} 0,0145| 0,0125| -14] B 0:44| 0:04| 0:05 NR

4 | 2,0} 0,0{ 0,0004| ™3 - |8 lo:14]| 0:14| - -

conver .

4 3,0| 0,0| 00,0186 " - - 0:14! 0:03 - -

4 5,0| 0,0 0,1186 " - - 0:14] 0:05 - -

4 0,0f 1,0f{ 0,0063| 00,0041 -3 B 0:14| 0:03 5:03 A

4 0,0} 2,0] 0,011¢| 0,0123! +3 NR |0:14| 0:02| 0:03 A

4 0,0} 3,0] 0,0189| 0,0192}! +2 NR {0:14]| 0:04] 0:04 A
4 0,0} 5,0| 0,0423)| 0,0387; -9 B 0:14]| 0:04]| 0:06 NR

nao . . _ -

2 0,0{ 6,0| 0,0168| _C° | - - 0:14| 0:02

6 0,0| 6,0| 0,014} 00,0019 +36| NR (0:14] 0:04} D:04 -

8 0,0] 0,0{ 00,0027} 0,0028| +4 NR |0:14] 0:07| O:06 B

® 10 0,0{ 0,0 0,0030| 00,0031 +3 NR (0:14| 0:12| 0:08 A

10 | z,0] o0,0] 0,0168] "2° | - - lo:14] 0:19| - -

ccn\_rer'.
nio nio

10 4,0, 0,0 conver . |conver. - - - - -

10 0,0; 2,0] 0,0631| 00,0032 +3 NR 10:14| 0:42] 0:08 B

® 10 0,0} 4,0| 0,0097)| 00,0097 0 NR {0:14} 0:11} 0:11 A

® pontos escolhidos para a construg3ic dos graficos de




2 pontos -i nternos fixos

o prato 10 = (0,4761904

o

* 15 = 0,7142857

a3

4 pontos internos fixos

prato 5 = 0,23809520

Tabela 5.24 Resultados das simul agtes.

10 = 0,4761904

15 = 0,7142857

20 = 0,9523809

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS s t N B &
ER | & g a 5 s
NP |FATOR| NEWION= | pooymeN | =% [ & (5 | B % 4
RAPHSON { S § A t
2 0,1 | 0,0240 ccgizrge - - lo:14§ o:07| - -
2 | 0,2 | 0,0234 - - - |o:14| 0:13] - -
2 | 0,3 | 0,0241 " - - lo:t14] 0:17| - -
2 | 0,4 | 0,0220 g - - lo:14| 0:08| - -
2 | 0,5 | 0,0211 g - - lo:14| o:03| - -
2 | 0,6 | 0,0208 L - - |o:14| o:08]| - -
2 | 0,7 | 0,0241 - - - |o:14| o0:03} - -
2 | o,8 | 0,0215 " - - lo:14{ 0:03| - -
2 | 0,95] 0,0241 " - - lo:14| 0:02| - -
4 | 0,1 | 0,0168 | 0,0168 o | A lo0:14| 0:04| 0:03[ B
4 } 0,2 | 0,0168 | o0,0168 o | A |0:14| 0:03] 0:04] NR
4 | 0,3 | 0,0168 | 0,0168 0| A |0:14] 0:04| 0:08| B
4 | 0,4 | 0,0168 | 0,0168 o | A jo:14| 0:05| 0:08| a
4 |o0,5 | o,0167 | 0,0168 | +1 | NR |0:14] 0:06] 0:05| B
4 0,6 |0,0168 |o0,0168 {0 | A |o:14] 0:03] 0:04] Nr
4 |o,7 | 0,0168 | 0,0167 | -1 | B lo:14]| 0:06| 0:12] nr
4 | o,8] 0,0168 | 0,0168 0| A |o:14] 0:02| 0:038] N~r
4 | o,05| 0,0168 | 0,0168 0| A lo:14f 0:03] 0:06| NR




6

pratoe

D L]}

D

continuagic da
pontos internos fixos

3 = 0,14285710
6 = 0,28571420
10 = 0,4761904
13 = 0,6190476
15 = 0,7142857

tabela 5.24

94

8 pontos internos fixos

prato 2 = 0,09523800
4 = 0,19047610
6 = 0,28571420

10
13

- 0,4761904
c 0,6190476

“ 48 = 0,8571428 o " 15 = 0,7142857
“ 17 = 0,8095238
“ 19 = 0,9047619
DESVIOS PARA O MODELC RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS a % N. - B a
NP |FaTOR| NEWTON- ER | & g 3 ° g
BROYDEN % | a o R 4 a
RAPHSON ¢ b o n {
™
6 0,1 0,0205 0,0206 0 A 0:14] 0:07{ 0:04 B
3 0,2 0,0194 | 0,0226 +17{ NR |0:14| 0:05| 0:11] NR
6 0,3 0,0207 | 0,0208 o0 | A |0:14| 0:05| 0:04] B
6 0,4 0,0198 | 0,0207 +5{ NR {0:14] 0:10] 0:06] B
6 0,5 0,0221 | 0,0231 +5| NR |0:14| 0:05] 0:07| NR
6 0,6 0,0195 | 0,0201 +3| NR |0:14| 0:04] 0:04| A
6 0,7 | 0,0193 | 0,0209 +8| NR |0:14| 0:04| 0:04] A
6 0,8 0,0203 | 0,0203 o} A lo0:14} 0:04} 0:03| B
6 0,95/ 0,0232 { 0,0207 -11| B |0:14| 0:06]| 0:06| A
8 | o,5 | o,o287 | N - | - lo:14| 0:06| - -
converge
8 0,95 0,0408 | 0,0414 +2 | NR {0:14]| 0:09} 0:06| B
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;
* tempo de processamentc maior que o modelo rigoroso;
@ ponto escolhido para a construgiio do perfil de

composigio;
prato de alimentagio.

.‘“\
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5.3.8 EXEMPLO 8: HEPTANO - TOLUENO - 2-BUTANONA

Este exemplo mostra que a maiofia dos resultados
apreSenta um tempo de processamento superior a modelagem cléssica,
ou muitas vezes a convergéncia do algoritmo de cidlculeo pelo método
de BROYDEN nfSo ¢é alcangada. Jsto acontece tanto para as
determinaéﬁes dos pontos de colocagdo pelo polindmico de JACOBI,
como arbitrando-se os pontos, incluindo-se as alimentagBes. Mesmo
assim, alguma wvantagem foi adquirida através dos pontos de
colocagio selecionados para a elaboracfo do perfil de composigXo.

Apesar da configurac¢do da coluna de destilagio, possuir
duas alimentag¢des, igual ao exemplo anterior, o comportamento dos
resultados nZo Se equivalem. Aqui, temos o sSucesso da aﬁlicaczo do
modelo de ordem reduzida, mais restrito, Principalmente, no &mbito
do tempo computacional.

As condi¢Bes operacionais da coluna de destilagZo estio
descritas na tabela B.25G.

As simulacBes desenveolvidas se apresentam nas tabelas
85.26 e 8.27.

O perfil de composigiZc para os pontos escolhidos na
tabela B5.28, esté demonstrado na figura 5.30. Dai, avalia~-se que
um menor numero de pontos, =satisfaz melhor a expectativa de uma
aproximag¥o mais eficiente para ©os extremos da coluna, em relagio
ao modelo prato a prato. Além disso, a diminui¢gZo no tempe de

processamento & mais notdria,

Enfim, comprova—-se novamente a falta de abrangéncia para
as estimativas dos resultados. C enpreendimento do modeleo reduzido

é muito especifico para cada caso estudado.



Tabela 5.25 Condig¢les operacionais da coluna de destilagio.

Exempl o 8
Nuimero de componentes _ 3
Numero de pratos 15
Vaz8oc de destilado (Kmol./hd 0,249
Razio de refluxo 1,5
Efici&ncia de Murphree 1,0
Pressic Catmd 1,0

Alimentagio 1

estigio 6
vazi%oc molar (Kmol/Zhd 0,197
composigio heptanc = 0,28

toluenc = 0,23
2-butanona = 0,49

Alimentagio 2

estagio 10
vazic molar (Kmol/hd 0,097
composigio heptano = 0,0

tolueno & (0,0
2-butancna = 1,0




Tabela 5.26 Resultados das simul agdes. FATOR = 0,8

99

DESVIOS PARA O MODELO RIGORCSO TEMPO DE CPU
F R N. - - |
DXS DXS v & ” r v
ER o g a o o
NP ALFA|BETA|Newton- |Broyden o r r r
b4 Q o g g a
Raphson v 8 s @ v
: t 1° | ot
* 4 0,0} 0,0| 0,0153| 0,0063| -59| B |0:07] 0:07| 0:10| NR
® 4 1,0| 0,0} 0,0063| 0,0019| -7ol B |0:07| 0:06} 0:04] B
4 | 2,0} 0,0] 0,0120| ™° - - fo:07{ o:03| - -
conver .
4 3,0{ 0,0{ 0,0533 " - - lo:o7} 0:40] - -
4 5,0] 0,0 n3o i, _ _ ~ — ~ —
conver.,
4 0,0} 1,0| 0,0115| 0,0114| -1 B |o:07] 0:08| 0:05] B
4 | o0,0] 2,0| o,0280] P2 | - - lo:o7| 0:190] - -
conver.
* 4 0,0| 3,0| 0,0181| 0,0140}{ -23{ B {0:07| 0:33( 0:07| B
* 4 0,0/ 5,0]/ 0,0250{ 0,0519 [+108| NR|0:07] 0:06] 0:23} NR
2 | 0,0] 0,0] o0,0502] P3° | . - |lo:07| 0:09{ - -
conver.
*s 0,0/ 0,0} 0,0035{ 0,0032] -9 B |0:07| o0:08| 0:07| B
® g o,0| 0,0| o,0050| 0,007s| +52| nNR|0:07]| 0:142| 0:06} B
* 10 | 0,0} 0,0| 0,0023| 0,0041| +78| NR{0:07| 0:18[ 0:23[ NR
* 10 | 2,0 0,0{ 0,0248] 0,0234] -6 B [0:07] 0:14} 1:04] NR
10 | 4,0f o,0| DP=° n&o -] - -1 - - -
conver ., |[Cconver .,
* 10 | 0,0} 2,0| 0,0262| 0,0018] -93| B |0:07| 0:28| 0:17| B
* 10 { 0,0| 4,0] 0,0052] 0,0054| -2 | B |0:07] 0:16| 0:15] B
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;
* tempo de processamento maior ou igual ac modelo
rigoroso;
® ponto escolhide para a construgf%o do perfil de
composi ¢3o;
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4 pontos internos fixos 6 pontos internos fixos
prato 83 = 0,200 . prato 2 = 0,133
D " 6 = 0,400 " 4 = 0,267
o " 10 = 0,667 D " 6 = 0,400
" 14 = 0,933 oo™ 8 = 0,533
o " 10 = 0,667
- 12 = 0,800

Tabela 5.27 Resultados das simul agdes.

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU

DXS DXS r ® N. = B H
NP |FATOR| NEWTON- ER | ¢ 2 s 2 g
BROYDEN % | a s R & a
RAPHSON § S § 4 {
*4 | 0,1 ]| 0.0096 0,0101 +5 | Nr lo:07| 0:04| 0:07| NR
4 0,2 | 0,0072 0,0082 +14] NR |0:07}| 0:10! 0:04| B
*4 | o,3 | 0,008 | 0,0110 |[+214| NR |0:07| 0:07] 0:11] NR
* 4 0,4 | 0,0000 0,0250 |+161] NR |0:07| 0:08] 0:32{ NR
*4 |o,5 | 0,007 | 0,0106 +¢ | NR l0:07| 0:12| 0:13| NR
* 4 0,6 | 60,0230 06,0135 -41| B jo:07| 0:10| 0:18| NR
* 4 0,7 | 0,0075 0,0149 +59| NR |0:07| 0:09| 0:08| NR
* g4 0,8 | 0,0099 0,0120 +21| NR {o:07| 0:11| 0:07| NR
* 4 0,95 0,0343 0,0103 -70! B |0:07{ 0:10] 0:07} B
6 | 0,1 | 0,09842 | P2° - |- lo:07| 0:24] -~ -
conv&r_‘ge
6 0,2 | 0,0542 " -1 - lo:o7| 0:a8] - -
6 0,3 | 0,0782 " - | - tlo:o7| 1:14] - -
6 0,4 | 0,0587 " - | - lo:o7| 1:14] - -
6 0,5 | 0,0584 “ - | - |o:o7} 0:30] - -
6 0,6 | 0,0827 " - | - to:o07| 0:14| - -
nﬁl:) " -— — - - - -
6 0,7 canverge
6 0,8 0,0501 " - = |0:07] 0:22 - -
nao
6 0,05 0,1571 | o0 e 0:07} 0:10 -
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continuac3o da tabela 5.27

8 pontos internos fixos

prato 1 = 0,067

“ 2 = 0,133

“ 4 = 0,267

B " 6 = 0,400

" g = 0,538

g " 10 = 0,667

) “ 412 = 0,800

" 14 = 0,933

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPG DE CPU
DXS DXS Py ? N. - 5 p
ER | g - 5 b4
NP |FATOR| NEWION= | ponvpen | % | & | 5 R X z
RAPHSON f s o " ;
T
8 0,1 | o0,0079 0,0050 -37| B |0:07| 0:11] 0:06! B
*s 0,2 | 0,0054 0,0060 |+111| NR {0:07] 0:11{ 0:07| B
*sg 0,3 | 0,0056 0,0052 -2 | B Jo:07| 0:12] 0:07] B
8 0,4 | 0,0054 0,0053 -2 | B lo0:07| 0:10{ 0:06] B
*s 0,5 [ 0,0056 0,0061 +9 | NR Jo:07]| 0:15) 0:09} B
* 8 0,6 | 0,0058 0,0081 +40| NR |0:07| 0:18| 0:08| B
8 0,7 | 0,0057 o,0048 | -16| B |0:07| 0:11] 0:06| B
* 8 6,8 | 0,0056 0,0057 +2 | NR |0:07]| 0:17| 0:211 nNR
*8 0,95| 0,0054 0,0056 +4 { NR {0:07] 0:13] 0:07{ B
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;
* tempo de processamento maior ou igual ao modelo

rigorosq;
® ponto escolhido para a construglSo do perfil de
composiGio;

o prato de alimentagBo,.
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S.2.89 EXEMPLO 9. ACETONA - METANOL - AGUA.

A complexidade desse sistema & acentuada devido &s duas
alimentagbes e uma retirada lateral, as quais promovem
descontinuidades nos perfis das variaveis do processo. Desse modo,
torna=-se mais dificil, obter uma boa aprokimagao das eguagles
diferenciais ordinarias para polindmios cortogonais, |

As condigl@ies operacicnais da ceoluna de destilag3oc se
sncentram na tabela 5,28,

As simulag®es foram realizadas, levando-se em conta a
variaciZc do numero e localizagfo dos pontos de colocagdo, conforme
os exemplos anteriores. Essés resultados est#io ilustrades nas
tabelas 5.28 e 5. 20.

Foram adquiridos valores razoaveis na redug3o do tempo
de processamentc, com precisBes aceilivelis no case da aplicagde do
polindmio de JACOBI.

No entanto, guando fixamos os pontos, incluindo=-se as
alimentag®es e a retirada lateral, nenhuma vantagem foi observada.
Q procedimento nZ%c minimizou o efeito da descontinuidade, © além
disso, o algoritmo de calculo n¥%o convergiu para os pontos
escol hidos. Convém lembrar gue esta andlise recai sobre a
resolugioc pelo métode de BROYDEN.

As figura 5.31 representa graficamente as aproximagSes
bem sucedidas para a média das fra¢@es molares do topo & da base
da coluna. A prioridade consta para um menor numero de pontos, com

a fedug&o do tempo computacional também favorecendo o polindmic de

Menor grau.
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Tabela 8.28 Condiglies operacionais da coluna de destilagdo.

Egemplo o
Numero de componentes 2
Numero de pratos - 13
Vaz¥%o de destilado CKmol.h2 11,62
Raz¥%oc de refluxoc : 2,7
Eficiéncia de Murphree . 0,95

Pressio Catmd 1,0

Alimentagio 1

estagio 10
vaz%o molar CKmol./hd 17 .74
composi ¢io acetona = 0,6290

metanol = 00,3710
4gua = 0,0000

Alimentagia 2

estagico 5

vaz8o molar C(Kmol hd 29 .44

composi¢Eo acetona = 0,0000
metancl = 0,0000

adgua = 11,0000

Vaz3o da retirada lateral CKmol h2 ; 2,0

estagio 3




Tabela B.28 Resultados das simulagBes. FATOR = 0,985
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
5 {( MN. — 2 F
, DXs DXS v R r g
NP ALFA|BETA |Newton={Brovden r r r
*% a o ﬁ 5 a
Rapbeon v ) [ o v
L I I L
6 0,0| 0,0{ o0,0092] P3° - - (0:30{ 0:08] - -
Convyer .,
6 1 » 0 0 ] o nao " - - -— - - -
COnvYar,
6 2,0| 0,0| 0,0463 o - - |o:30] 0:14] - -
6 3,0| o,0| 0,0206| 0,0206] © A |o0:30] 0:21] 0:24| NR
s 5,0 o,0] o,0147] P3° - - 10:30} 0:16 - -
- conver,
6 0,0{ 1,0] 0,0047{ 0,0047| © A |o:30}| 0:08! 0:14! NR
6 o,0| 2,0| 0,0027| o,0038] +41| NR |0:30{ 0:08| 0:07{ B
® s 0,0! 2,0{ 0,0065{ 0,0035( -46({ B {0:30] 0:06] D:11] NR
6 0,0| 5,0{ 0,0336| 0,0402| +20| NR |0:30! 0:08| 0:11}| NR
2 6,0f 0,0| 0,0142| P3° - | - lo:3z0] o0:05| - -
| Sonvel .
4 o,0| o,0] o,0042 “ - | - jo:30} 0:02{ -~ -
e 0,0] 0,0] 0,0050]| 0,0062| 45 | NR {0:30] 0:10| 0:14] NR
Ei}e 0,0| 0,0| 0,0035| 0,0037| +6 | NR |0:30]| 0:16| 0:14] B
10 | 2,0{ o,0{ 0,0144] ©3° - - lo:30| 0:02] - -
| cConvel .,
10 | 4,0! 0,0] 0,0462 - - - Jo:ao| o:16] - -
“ j0 ! 0,0 2,0| 0,0047| o,0043] -9 | B |0:30]| 0:16} 0:11| B
10 | 0,0| 4,0] 0,0168] D3° - - lo:30| 0:31{ - -
conver.
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON
® ponto wesscolhido para a construglio do perfil de

composigio.



2 pontos internos fixos
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S ponteos interneos fixos

B prato 3 = 0,2207692 prato 3 = 0,2307692
o " 5 = 0,3846153 " 5 = 0,3846153
o . 10 = 0,7692307 " 8 = 0,6153846
* 10 = 0,76923207
. 12 = 0,9230769
Tabaela 8.230 Resultados da= simulages.
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS g g : y » g
R pS o o o
NP |FATOR | NEWTON BROYDEN v |z z B % z
RAPHSON % b4 s b4 %’
™
3 0,1 | ©0,0355 nao - lo0:3c) 0:27] - -
conver,
3 0,2 nao . _ _ _ i _
Cconveaer .
3 D,3 90,0782 - - 0:30| 0:22 - -
3 0,4 ndo 0,0490 - Jo:z0{ - 0:18| -
conver.
3 0 ,s [1] nﬁ.o - - - - - -
conver .
3 0,6 w ar - - - - - -
2 G,7 0,0541 " - 0:30| 0:12 - -
3 0,8 n3o o - - - - -
ConvYer.
3 0,95] 00,0405 " - 0:30| 0:14| - -
5 0,1 0,0137 " - 0:30[ 0:18 - -
5 0,2 0,0160 " - 0:30) ©0:17 - -
5 0,3 00,0235 = - 0:30| 0:19 - -
5 6,4 0,0128 » - 0:30{ 0:28| - -
5 0,5 0,0245 - - 0:30| 0:08 - -
8 0,6 0,0154 " - 0:30] 0:11 - -
5 0,7 | 0,0321 " - 0:30) 0:06 - -
5 0,8 0,0527 . - 0:30]{ 0:04 - -
5 0,95| 0,0440 " - - lo:30| D:17 - -
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A = AMBOS; B = BROYDEN: NR = NEWTON-RAPHSON:
@ ponto escolhideo para a construcBio do perfil de
composigilo,
o prato de alimentacZo;
= pﬁato da retirada lateral.
o 0.80 - Modelo rigoroso
O i ® 6 ponios de coiocagao
= - A 10 pontos de colocagao
o 4
— 0,60 -
q’ -~
) -
2 2 A
o -
o 0.40 i
o 4
E - .
) R A
(-),‘ —
8 —
“w . A
0.00 — T T T T T T T T T
0 5 10 15
’
humero de pratos
Figura 8.31 Perfil de composicic ps/ acetona., @ BC0.3) A 10C0.23
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8.2.10 EXEMPLO 10; ETANCOL = 1-~FROFANOL

AGUA - ACIDO ACETICO

Este sistema multicomponente, faz um contraponto aos
resultados adquiridos no exemplo anterior. Também se trata de uma
coluna de destilagZ%o com duas alimentacses @ uma retirada lateral.
S6 gque neste caso, a resclugso do problema por intermédio dé
colocag®o ortogonal, tanto utilizando=se © polinémio de JACOBI e
mel hor ainda, fixande o3 pontes de colocaglo, alcangaram
resul Ltados satisfaldrios de uma maneira geral.

As condigles de oporagde podem ser vistas na tabela
S. 21.

O=s resultados das simulaglez para os dois tipos de
distribuig8co dos pontoé de colocaglo, apresentam-se nas tabelas
8.228 e B.33.

A figura 5.32 mostra gue a precisfc para a média das
fragles molares nos extremos da coluna, € mais wvantajosa quando
empregamos um majior numero de pontos. MNe entanto, esta vantagem
nic pravalece quando comparamos o tempo computacional.

A figura 5. 23 mostra o mesme perfil, sendc que oz pontos
de colocag8o foram arbitrados, incluindo-se as alimentagfes e
retiradas laterais. Houve um aperfeigoamento nos resultados no
ambito geral. | em relagdo aos anteriormente descritos. O
afastamentc para toda a coluna quande avaliado sobre © modelo
prato a prato foi diminuido. Assim, confirma-se para este exemplo,
uvma redugio do efeito das descontinuidades gerada=s pelos pontos de
entrada @ saida intermediirios & coluna. O perfil correspondente

@~ temperatura acompanha esta caracteristica, ja que seus calculos
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ost¥o intrisicamente ligados as variagbes de composigdo. Ele pode

ser visto na figura 5.24.

Tabela B.31 CondigBes cperacicnais da coluna de destilagdo.

Exempl o 10
Numer o de componentes . 4
Ndémero de pratos 28
VazXo de destilado CKmol/hd 0,04
Razio de refluxo ‘ 2,0
Eficiéncia de Murphree 0,7
PressXc Catm 1,0

Alimentagio 1

estagio 7
vazic molar C(Kmel /hd 0,08
composicio stancl = 0,5

l=-propanel = 0,25
dgua = 0,25
Acide acético = 0,0

Alimentagiio 2

estigio 23
vazio molar C(Kmol./hd Q,08
composi gio etanol = 0,0

i-propancl = 0,25
Agua = 0,28
Acido acético = 0,8

VazX%o da retirada lateral (Kmol./hd 0,020

ast.agio 20
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Tabela B.32 Resultados das simulagBes. FATOR = 0,88

DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
F IE N, - - .
DXS DXS 3 R - s
NP ALFA |BETA|Newton- [Broyden o r r T
% a o R 3 o
Rapheon v e s - v
T @ 4 r T
4 0,0! 0,0/ 0,0090] D3° - - lo:sz| o0:07| - -
CONvYol .
4 1,0| 0,0| 0,0250 . - - lo:s2| 0:11] - -
4 2,0} 0,0! 0,0389 - - - jo:52| 0:22| - -
4 | 3,0{ 0,0/ 0,0813 - - - Jlo:52| 0:08| - -
4 5,0/ 0,0[ 0,0323 o - - |(0:52] 0:13] - -
® 4 0,0/ 1,0] o,0054| 0,0080] -7 | B |0:52| 0:06] 6:00] AR
4 0,0/ 2,0| 0,0036| 0,0038] +6 | NR |0:52( 0:06| 0:11| NR
4 0,0{ 3,0] 0,0116| 0,0107] -8 | B l0:52| 0:18}| 0:23] NR
a 6,0| 5,0| 0,0666| ©I3° - - lo:s2] 0:12| - -
COoOnvYar .,
2 0,0] 0,0] 0,0341 o - - {o:52{ 0:10| - -
6 0,0{ 0,0] 0,0121 “ - - lo:52] o:08| - -
8 0,0{ 0,0| 0,0046] 00,0042} -9 | B l0:52| 0:12} 0:12| B
10 | 0,0} 0,0| 0,0032] 0,0035| +¢ | NR |0:52| 0:24| 0:11] B
10 | 2,0} o,0] o,0196| "% | . - lo:52| 0:39] - -
convear,
10 | 4,0] o0,0] R3° " - - - - - R
CoONvYer .
® 50 | 0,0} 2,0] 0,0028] 0,0027] -4 | B |o:52| 0:20| 0:12! B
10 | 0,0 4,0] o,0221| "&° - | - lo:s2| o:30] = -
CcConvear.
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON;
@ ponto escolhido para a construg8c do perfil de

composi gan.



111

4 pontos internos fixos & pontos internos {ixos

o prato 7 = 0,250 prato 4 = 0,143
* 14 = 0,500 o * 7 = 0,250
n " 20 = 0,714 " 10 = 0,357
o " 23 = 0,821 . " 15 = 0,536
: [ ] " 20 = 0,714
D " 23 = 0,821

Tabela B.32 Resultados das simul agles.

DESVIOS PARA C MODELQ RIGORCSO TEMPO DE CPU
DXS DXS b ® ’: - B pl
NP FATOR | WEWTON- ER E g = ° :‘E
BROYDEN % a s R -1 &
RAPHSON p 4 4 A -
T R T
4 0,1 | 0,0294 0,0124 -58| B |o:52] 0:16| 0:45| NR
4 0,2 | 0,0132 nao - | - lo:s52| 0:20| - -
converge
4 0,3 | 0,0300 g - | - J|o:s2] 0:40| - -
4 0.4 | 0,0186 0,0118 -37{ B |0:52] 0:07| 0:22{ NR
4 0.5 | 0,0203 nao - - |o:s2] o0:10]| - -
cCoOnverge
4 0,6 | 0,0249 6,0118 -s52| B |0:52) 0:08| 0:28{ NR
4 0,7 | 0,1432 0,0122 -92| B Jo:52| 0:19] 0:05| NR
4 0,8 | 0,0154 0,0119 -23{ B |0:52| 0:06] 0:11| NR
4 0,95| 0,0208 0,0120 -4z B {0:52] 0:20] 0:24{ NR
6 0.1 | 0,0288 0,0023 -92{ B lo:s2| 0:148{ 0:20! NR
® 6 0,2 | 0,0403 0,0032 -92| B |o:52f 0:09] 0:07| B
6 | 0,3 | 0,0025 0,0054 |+116] NR l0:52| 0:34| 0:10| B
6 6,4 | 0,0135 0.,0040 -70{ B |0:52| 0:17| 0:09| B
A 0,5 | 0,0813 0,0051 -94! B {0:52| 0:22) 0:43] NR
A | 0,6 | 0,0318 0,0035 -go|! B |o:5z| 0:49} 0:13| NR
= 0,7 | 0,0036 0,0034 -6 | B |o0:82| 0:23] 0:18] B
& 0,8 | D,0043 0,0027 -37{ B Jo:s2| 0:12| 0:12| B
6 0,95| 0,0635 nie - - lo:sz2| 0:31] - -
converge
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contlinuagfo da tabela 5. 22

B pontos internos fixos 16 pontos internos fixos

prato 4 = 0,143 prate 4 = 0,143 swmprato 20 = 0,714
. 7 = 0,250 o " 7 =0,280 o * 23 = 0,821
* 10 = 0,357 " 10 = 0,387 . 25 = 0,893
" 43 = 0,464 “ 42 = 0,429
" 16 = 0,571 " 14 = 0,500
. “ 20 = 0,714 “ 16 = 0,571
o 23 = 0,821 “ 18 = 0,643
" 26 = 0,020
-
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU
DXS DXS g ¥ : - B i
ER & 2 @ L -
NP FATOR| NEWION BROYDEN % | & b R A s
RAPHSON b4 b4 o k4 g
T " 1
g 0,1 | 0,0068 0,0071 +4 | NR |0:52] 0:14| 0:08| B
® g 0,2 | 00,0064 0,0073 -14| B |0:52| 0:14| 0:08| B
8 0,3 | 0,0070 0,0076 +9 | NR {0:52( 0:14( 0:08{ B
g 0.4 | 0,0064 0,0103 +70| NR {0:352] 0:12! 0:37{ NR
g 0,6 | 0,0095 0,0101 +6 | NR |0:8521 0:16{ 0:38] NR
g 0,6 | 0,0122 0,0050 -59| B |0:82| 0:25| 0:14| B
8 0,7 | 0,0262 0,0110 -38! B |0:52| 0:22] 0:44| NR
g 0,8 | 0,0068 0,0107 +57{ NR lo0:52| 0:12] 0:19] NR
8 0,95| 0,0073 0,0105 - - lo:52] 0:12| 0:33| NR
10 [ 0,1 | 0,1434 nao - - lo:s2| 0:31) - -
converge
10 | 0,2 | 0,1105 . - - lo:52{ 1:00] - -
10 | 0,23 | 0,1062 S - - |o:82] 0:26| - -
10 | 0,4 | 0,1048 - - - {0:52( 0:80| - -
10 | 0,8 | 0,0764 ” - - lo:52| o0:89| - -
10 | 0,6 | 0,0810 & - - |0:52] 0:44] - -
10 | 0.7 | 00,0608 o - - |lo:52| 0:35| - -
10 | 0,8 nao - - - - - - -
convergea
10 | ¢,95| 0,0584 " - -« |0:82] 1:34] - -
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A = AMBOS: B = BROYDEN: NR = NEWTON-RAPHSON:

@ pento escolhide para a construcfc deo perfil de
composicio.

o prato de alimentago;

8 prato da retirada_létaral.

0.60 '
. Modelo rigoroso _
L 050 N + 4 ponifos de colocacag
= ] o 10 pontes de colocagas
Z ]
- 0.40 -
L N
E .
e 0.30
= :
0 N
o  0.20
0' -
S :
. N
0.10 -
E S
0.00 A0 o b N e o e A S I A N I B I B
0 ) 10 15 20 25 30 35

numero de pratos

Figura 5.32 Perfil de composicic ps/ etancl. + 4C0.1D o 1CC0.a3

\
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0.60 _
, —— Modelo rigorose _ g
9 050 A O 6 pontos de colocogao 8
= § o 8 ponfos de colocagao a
N> .
- 0.40 .
5 .
2 0.30 -
S :
0 i
C  0.20
()- —
3 ]
o ]
0.10 —
0.00 +RSaaeaaRRN L LALLM
¢ 5 10 15 20 25 30 35

&
numero de pratos

Figura 3.33 Perfil de composigio para etanol = FATCR = 0.2

110.0
ﬁ 105.0 — Modeio rigoroso
O i O 6 pontes de colocagan
N O 8 pontos de colocacao
©  100.0 4
o -
3
O 950 -
3 -
+ ]
C 900
0 3
o ]
£ 850
O .
-'-’ -
80.0 - NN S B T B B B N O S A R R N 0 S 0 B I B
0 5 10 t5 - 20 25 30 35
numero de pratos
Figura 5.24 Porfil de temperatura para stanol = FATOR = 0.2
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5.3.11 CONCLUSAC

O métodoe de aproximagio polinomial proposto  hneste
trabalho, torna-se uma maneira eficiente para diminuir ¢ numero
total de equagBes e variaveis, regueridas na modelagem dos
sistemas de destilagio. Em consequéncia, temos uma redugio no”
tempo computacional, sem comprometer a precis3oc dos resultados.

Umnma multiplicidade de respostas fol obtida para os
exempl os estudados, pois ha& um conjunté de fatores que interferem
na qualidade das solugBes. Desse modo, © sucesso das simulagBes
desenvol vidas, n3c depende exclusivamente do tipo de estratégi#
adotada pelo empregoe do modele reduzido. Nem esti vinculado apenas
34 tendéncia fortemente nioc linear dos perfis de vazac molar ou
composigdoc molar para os estagios da coluna. Comoc pode ser visto
neste trabalho, existem representagdes dos perfis por intermédio
de curvas altamente n3c lineares, mas que apresentam uma
aproximagd3c eficiente para o modelo rigoroaso. De acordo com o
exemple 1, werificou-se também a infludncia da variag3o das
condi ¢Bes operacionais., Neste caso, a precisido das respostas nos
extremos da coluna, permaneceu praticamente uniforme. Além disso,
analisou-se o ofeite da variasgfle das estimativas iniciais de
temperatura para a celuna, fixando-se o© nuUmero de pontos de
colocagio. Contude, para a maioria dos exemplos, as diferengas nos
resultados sXo consideradas despreziveis, adquirinde uma certa
estabilidade. O gue pode ser obviamente entendideo, & que cada
sistema possui um comportamento particular com a aplicacio da
técnica da colocagic ortogonal.

Na verdade. dentro de todos os critérios adotados para a
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analise, da complexidade das respostas, a atribuigido sobre a
interag3o especifica entre o modelo reduzido e o sistema real é um
fator relevante. As condig¢Bes de nio idealidade existentes neste
tlitimo, podem n3o ser coerentemente preservadas quande as
representamos de uma formé simplificada.

i Un des objetivos dessa pesquisa, consistiu em aplicar o
métode numérice de BROYDEN para a resoluciio do sistema de
equagtes, e comparar os resultados adquiridos com aqueles obtidos
com a aplicagioc do métode de NEWICN-RAPHSON. Houveram excescs®es
entre os exemplos, onde o favoretismo em termos da redugXZo do
tempo ée processamento fol sensivelmente melhor para o primeiro
método, Os exemplos 1 e B confirmam essa posiglo. Entr‘.etanto, cCOomo
regra geral, relaciconando-se a freguéncia do mais favorivel em
cada ponto e o erro rela&ivo entre eles, n3oc houve vantagem
substancial para qualquer um dos méltodos. Tantoe na precisic do
modelo reduzide como para a diminuigio no tempo computacional.
Provavelmente, essa diferenga se acentua para o udltimo item,
adaptando-se melhor para o métode de BROYDEN, caso se trabalhe com
colunas de destilag¢fc com um grande nimero de pratos. Essas razes
ja foram Jjustificadas anteriormente, devide ao algoeritmo citado
empreender menos wvezes o célcule demoradoe da matriz inversa do
Jacobi ano.

A sugesiio para fixar os pontos de colocagio,
incluindo~se as alimentagdes e as retiradas laterais, nao
contribuiu para aumentar a precis3c nos extremos da coluna em
relagzio aoc mecanismo do polindmioc de JACOBI. A redugio do tempo de

processamento se tornou compativel e muitas vezes a convergéncia

nfZo foi alcangada: FPorém, a expectativa sobre uma aproximacXo mais
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adequada no interior da coluna, foi atendida para alguns exemplos,
tais comc os de numeroc 6 e 10. Nestes casos, parece gue houve uma
remogic parcial deo efeitec das descontinuidades neos perfis,
propercionadas pelas alimentag®es e retiradas laterais. Esta
recomendagio, no entanto, nBo se aplica seguramente para todos os
exomplos trabalhados.

ﬁazendo-se uma abordagem geral, n3o mais que quatro
pontos de ceolocagic foram necessarios para assegurar uma
aproxima¢ioc razocavel, cém drastica redugfic no tempo de execugidio do
programa da model agem.

Enfim, afirmaremos dque o modelo redﬁzido proposto,
apresenta grande flexibilidade para a otimizag¢io de processos de
coluna de destilag¢3o, ne estado estacionario. Particulamente se
sobressal em estudos de simulagBes repetitivas, e aplicag®es
adequadas om otimiza¢Bes de colunas com grande nimero de estigios
ou processos com estrutura de cascata. Acompanha assim, o©s
requisitos necessarios para © avango tecnoldégico nesta era da
informatica, utilizando potencialmente os recursos concernidos e
antecipando com bastante agilidade, as iniciativas wvoltadas ao

aperfeigoamento deste campo.
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CAPITULO 6

CONCLUSSES FINAIS E SUGESTSES

O programa el anr‘ ado neste trabalho, atende ac cobjetivo
de reduzir a ordem do sistema de equagBes, e#istente na modelagem
natemdtica de uma coluna de destilagio no estado estaciconario,

Para os varios exemplos numéricos, incluindo-se misturas
nAc ideais e condicBes operacionais complexas, © critério de
convergéncia foi alcangado. Isto permite uma utilizag¢B3oc do
algoritmo de uma maneira ampla. Ele ¢ compativel para o usc em
microcomputadores IBM-PC, os quais s3c bastantes difuﬂdidcs devido
a sua facilidade de aquisi¢Zo e manuseio.

Os exempl os foram escol hidos cOom caracteristicas
diferenciadas, existentes na literatura e ja simulados por outros
programas.

Efetivamente, temos resultados satisfatdrios onde o
tempo de processamento € bastante minimizade em comparagio com o
modelo classico, demonstrande também uma precisio muito boa., No
entanto, algumas cbservag¢@fies devem ser esclarecidas para um melhor
entendimente do model o:

- Ele nio visa substituir a representatividade do modelo
rigoroesc. O modelo de ordem reduzida apresentado, contiribui para a
realizagdoc de um projeto em condig¢Bes otimizadas de seguranga e
performance da coluna, com uma estimativa razocaAvel. Torna-se
vantajoso principalmente, guande o tempo de processamente da

analise rigorosa. se trata de um paradmetro inviavel, para uma
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verificagdo pratica dos problemas.de destilagio.

- Com o usc deo métode n;mérico de BROYDEN para a
resoclucdc das eguagdes, nic fol revelada para a grande maioria dos
exemplos estudados, uma superioridade na redugdc do tLempo
computacional em relag3io ac método de NEWTON-RAPHSON. Uma
recomendagiico para o seguimento desta .linha de pesgquisa, consiste
na averiguagﬁo deste comportamsnto, nos caszos de simulagles em
colunas com numere de estigios mais elevado. Dependendo das
caracteristicas de amortecimento das variiaveis independentes para
o sistema escolhido, a convergéncia pode ser atendida mais
rapidamente para o primeiro método de um mode significative. A
justificativa, como ja dita anteriormente, se deve ao fato de

calcular a matriz inversa do jacobiano com menos frequéncia.

= (onsidsrando=se a aproximagiao geral dos perfis

TR T omaes [E 4
[EL HLEY M

L.
Y
T
%

representados em relagio an modelc prato 2 pralo. o
de pontos de colocagio a serem utilizados, reproduzem muitas vezes
uma eficiéncia mais notavel. Contudeo, © interese nos diversos
testes realizados. visa a abordagem sobre a média dos desvios das
composic¢®es molares, nas correntes de saida da celuna. Logo, nesse
aspects, UM menor numerc de pontos de colocagio corresponde A
expoctativa de cdlculos mais ageis, sem comprometer a precisio dos
resultados. come consta na maior parte dos exemplos: incluindo-se
até aqueles deo sstrutura complexa. com miltiplas alimentacles o
saida lateral. No sntanto, para a comodidade do usuarico. ele pode
emitir um diagndstico imediato sobre a consisténcia dos resultados
gerais da coluna, na prépria execugdo do programé; isto &, as
fragBes molares por componente e a temperatura em cada estagic.

seus desvios absolutos para o rigoreso, além do balango de massa
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global por componente s3o mosirados atraves dos detahes criados na
tela do monit;or de vidso.

- O testes realizados, fixando-se os pontos de
celocagiio e inborporando-se as alimentagdbes e retirada lateral,
proporcionaram algumas vantagens sobre a aplicagfo do polinémic de
JACOBI.'Para determinados exemplos, as descontinuidades nos perfis
Iforam amenizadas. com uma éproximagéo aceitavel para oS extremos
da celuna e uma adeguada redugio do tempo computacional. Para
" sutros exemplos, os desenvolvimentos foram improdutivoes. Uma
sugestZo para os trabalhos futuros, implica em adaptar o programa
proposto, para o esludo de processos interativos em sistemas de
colunas de destilagic no regime estacionario. Isto porgue esses
pProcessos guimicos sdo representados por modules. oé quais s3o
interligados de acordo com os dados das correntas de entrada e
saida dos fluxos de material, entre as unidades das planta;
requerendo assim, grande esforgo computaciocnal.

- Quira recomendacio consiste &m reconhecer nas reolaglies
termodinimicas, a ndo idealidade da fase vapor, afim de atingir
uma gama maior doz exemplos numéricos existentes na literatura.

Concl ui nde, as simul agBes apresentam resul tados
particularizados para cada sistema trabalhado. Desta forma.
torna~se complexa a formagdo de um pacote gue atenda as

necessidades dessa area.

A medida que essa sespecificidade vai sendo pesquisada.
os conhecimentos v3o sendo evidenciados come um caminho propulsor

para o avange cientifico e tecnoldgico.
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ANEXO 1

TECRIA E PARAMETROZ DAS FROPRIEDADES TERMODI MAMI CAS
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Este anexo apresenta um resumo sobre as eguaces ¢ ©S

dados termocdinamicos utilizadc_ns neste trabalho.
A pressio de saturagio para os componentes  puros &
calculada pela egquagdo de ANTOINE e os coeficientes de atividade
das misturas multiicomponente s3oc detlerminados pelas correlagBes de

WILSON. A tecria pode ser vista conforme REID e colaboeradores

{19772,

= Equagic de ANTQINE :

. ANTB
Log P°™ = aNTA - AL

T + ANTC

com P°* em mm Hg @ T em °¢

As constantes ANTA, ANTB e ANTC, baseadas apenas nas
propriedades das espécies puras, encontram-se tabeladas de acorde
com os exemplos estudade. Elas foram extraidas dos trabalhos de
GMEHHLING & ONKEM (18773,

O coeficiente de atividade para a fase ligquida. &
utilizado para estimar os desvios da nido idealidade da mistura
nesta fase. A tecria da n3oc idealidade ¢ baseada na proposigiio de
que hi diferentes forgas de atragic entre as espécies presentes na
mistura. As correla¢les de WILSON podem ser aplicadas a misturas
de compostos polares. Para os calcules dos coeficientes de
atividade, deve-se definir as contantes de interagXZo binaria AN .

vl

Elas dependem dos parametros de interac3c energética D e dos
8
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vclumés molares Vb para cada componente puro, Esses valores foram
compilados doz trabalhos de GMEHHLING & ONKEN 1977), Eles sé

encontram listados de acordo com os exemplos estudados.

~ Correlagfc de WILSON

NC NC ; ki
Lny,=-Ln[}3 x_A__]'Fi-E»——;- CA2D
' j Y k L x A
J o ky
i
Vb D
A= 1 — 3
i Vb, exp [ RT ] CAZD
19
onde R & a constante dos gases perfeitos, igual a 82,08

cma. atm/mol. K.

As tabelas c<om oz valores das contantes citadas. est3o
descritas nas préximas paginas, para cada exemplo avaliado neste
trabalho. Para facilitar a consulta, elas foram ordenadas do
primeirc ac décimo exemplo. f{ormando uma sequéncia crescente da

aumer acio.



VOLUME
EXEMPLO 1 CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCI A CANT A CANT B CANT C :b
. cm /mol
ACETONA 7,11714 1210 .595 229,664 74,05
CLOROFORMIC | 6.95465 1170,966 226.232 80,67
METANOL. 7.76879 1408 , 360 223,60 40,73
COEFICIENTES BINARICS DA EQUACAO DE WILSON
EXEMPLO 1 5 D D,
v} i
2 140,084 -514,782
ACETONA €10
CLOROFORMIO €25 3 -1263.801 7756 ,534
METANCL €33
- 3 -43.313 080,072
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VOL UME
EXEMELO 2 CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
Vb
SUBSTANCI A CANT A CANT B CANT C .
cm ol
METANOL 7 .76870 1408 ,360 223,60 40,73
ETANOL 8,11220 1592, 864 226,184 58,69
AGUA 8,07131 1730,630 233,426 18.07
N-PROP ANOL 7,74416 1437 .5686 108,462 75,14
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAO DE WILSON
EXEMPLO 2 j D D
v 1.
METANGL €45 2 -51,9507 124,0399
3 -66,3736 450 ,8741
ETANOL €23
4 156 .2057 -33,8819
AGUA (30 3 8028 ,806 770,285
M- PROPANOL. € 45 4 137,138 -141,718
4 1257 ,239 6569 ,395
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VOL.UME
EXEMPLO = CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCT A CANT A CANT R CANT Vb
. cma/mol
ETANOL 2,11220 1592, 804 226,184 B8, 69
2-PROPANOL 2, 87824 2010,3320 2852, 636 TE, 92
AGUA 2,07121 1730, 6830 =33 . 426 18,07
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAO DE WILSON
EXEMPLO 3 J D D
L ] Jr
2 -28,8622 l1i12.886
ETANOL (1D
2=PROFPAHQOL (2D 3 874,500 BERE, 580
AGUA C3D
3 Qz7,a957 1177.,70a
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VOLUME
EXEMPLO 4 CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCI A CANT A CANT B CANT C Vb
. cma/mol
ETIL=ACETATO| 7,10179 1244 ,950 217,881 98,49
ETANOL 8,11220 1592 ,864 226,184 58,69
BUTIL-ACETATO| 7,02845 1368 ,50 204,000 132,55
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAC DE WILSON
EXEMPLO 4 i D D
L ji
2 1.9964 671 ,5589
ETIL~ACETATO C15
ETANOL €25 3 2416,207 -736,603
BUTIL-ACETATO C2)
3 623,290 175 , 4539
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VOLUME
EXEMFPLC S CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCI A CANT - A CANT B CANT C Vb
: cma_/rnol
AGUA 2.071231 1730,630 233,426 18.07
ETANCL 8,11220 1502 .,864 226,184 58,69
1-PROPANOL 7.7T4416 1437 .4686 198,462 75,14
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAC DE WILSON
EXEMFLC B J D . B
L i
2 770,285 B028,806
AGUA 1D
ETANOL C22 3 1287 ,239 6569,395
1-PROPANCL (3D
a3 137,135 -141,718
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VOLUME
EXEMPLO 6 CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCI A CANT A CANT B .| CANT C :b
cm mol
METIL-ACETATO| 7,06524 1157, B30 219,726 79,84
METANGL 7, 76879 1408, 380 223,600 40,73
AGUA 8,07131 1730,630 233, 426 18,07
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUAGCAO DE WILSON
EXEMPLO & § D D
V) AR
2 6,247 465,899
METTIL-ACETATO C1D
METANOL €23 a3 9046 .689 . 1990,700
AGUA €32
3 -464,936 902,980

u
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VOLUME
EXEMPLO 7 CONSTANTES DE ANTOINE
: MOL AR
SUBSTANCI A CANT A CANT B CANT C :b
. cm /mol
M-CICLOHEXANQ 8,83200 1278,870 222,168 128,34
TOLUENO &8, 95070 1242,310 219,187 106,89
FENOL G, 23081 1382, 850 182, 4932 83,14
COEFICIENTES BINARIQOS DA EQUAGAO DE WILSON
EXEMPLO 7 J D D .
[ JL
2 198 ,9630 -171,7580
M-CICLOHEXANO C13
3 =514 ,05650 2248,92150
TOLUENO ¢22 .
FENOL <32 3 -694,95640 2603,2490

N
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VOLUME
EXEMPLO 8 CONSTANTES DE ANTOINE |
MOL AR
SUBSTANCI A CANT A . CANT B CANT C vb
cmafmol
HEPTANG 6,89386 1264,370 216,64 147,47
TOLUENO 6 ,95087 1342,310 219,187 106,85
L
-
2-BUTANONA 7 ,06356 1261,340 221,969 90,17
|
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAO DE WILSON
SXEMPLO € j D . D
. i i
2 64,4582 187 ,3255
HEPTANG €12
TOLUENO €23 3 45,0122 1003 ,2634
2-BUTANONA €32
3 265,7726 49,8132

W



VOLUME

EXEMPLO Q CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCI A CANT A CANT B CANT C vb
i cma/mol
ACETONA 7,11714 1210 ,59497 229,664 74,05
METANOL 8,08097 1582,271 239,726 40,73
AGUA 8,07131 1730 ,630 233,426 18,07
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAO DE WILSON
EXEMPLO O 3 D. . D
L) jh
2 -765,4210 2011,2170
ACETONA €15
METANOL <23
3 1827 , 6650 1334,5360
AGUA €3>
3 -360,9040 626,9720

"
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| VOL UME
EXEMPLO 10 CONSTANTES DE ANTOINE
MOL AR
SUBSTANCIA |  CANT A CANT B CANT C :b
R cm smol
ETANOL 8,11220 1592, 864 226,184 58,68
1 - PROPANOL 8.37895 1788 ,020 227,438 75,14
AGUA 8,07131 1730 ,630 233,426 18.07
AC. ACETICO|  8,02100 1936 ,010 258, 451 57,54
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUACAO DE WILSON
EXEMPLO 10 j D D,
i ji
ETANGL €15 2 -129,533 215,222
3 195,822 994,362
1-PROPANOL €20
4 1921403 -265.2895
AGUA £32 3 1576 ,665 1255 ,580
fC. ACETICO 45 4 -1.6044 -24,3059
4 658 ,8168 296 .2B75
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NOMENCLATURA

A coeficientes matriciais para o calculo da derivada de
n
primeira ordem de acordo com o método da colocagico ortogonal

ANTA constante da egquaclo de Antoine = equagdc (A1) -~
ANTB constante da equacl8o de Antecine - egquagiao CA.1D
ANTC constante da equacio de Antoine = eguagao (CA.1D

a coeficiontes definidos na equagldo (3.12) ¢ (2.14D
*

C. coeficientes definidos pela notaglSo matricial da primeira
e
equagidc de (3.18)

D vaz¥%0o molar do destilado

Dtj pardmetro de interagiic molecular da equaglico de Wilson -

equacdo CA, 32

d, coeficientes definidos na sguagdo (3,180
S

E" eficiéncia de Murphree

ET” eficiéncia de Muphree do componente i ne prato k.
L3

FATOR parametro da estimativa inicial do perfil de temperatura

Fk vazio molar da alimentag3o no prato k

F:L funcXZo definida pela equag3o (4,232

f ) funcldo gendérica
& equagidc diferencial gensrica
matriz jacobiana definida pela egquagdo (32.23)
K. . constante de equilibrio liquido-vapor para o componente i no

L% ]

ponto de colocag8a j

Ktk constante de equilibrio liquido-vapor para o componente i no
prato k
L vazio melar de liquido



"NC
i ORP
P

sal
Pi.k
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vaz%c molar de liquido no pont.o de colocagio j
vaz3o @olar de liquido que deixa o prato k

nimero de pratos da coluna

numero de pontos internos de colocagico empregados
numero gotal ds.componentes na mistura

parametro definido pela equagido (2.1)

pressfo de cperagdo da coluna

pressio de saturagio do componente i no prato k

PHCKD polindmioc definido pela equagiio (3.8)

Q.

E L

R

coeficientes definidos pela notagcic matricial da squagio

¢3.172

vaz8o molar do produto de.fundo

R meh) residuc definido pela equagio (3,32

T

Yi.k—i

temperatura
funglo definida pela equagic (4,132
vaz3o molar de vapor
volume molar do componente (
vazXo molar de vapor no ponto de colocaglio j
vazZ%o molar de vapor que chega ao prato k
variavel independente
frago molar do componente i+ no liquido no ponte de
colocac3o j
fragiic molar do componente i no liquido no prato k
fungio gendérica
frag3c molar do componente i no vapor no ponto de colocagBo
J

fragZo molar do componente i no vapor no prato k
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%
y

* ket fragioc molar do componente « no vapor em equilibric com o

liquido do prato k

£ %

Y polinbmio definido pela equagZo (3,22
h& retirada lateral molar no prato k
‘J funcZo definida pela equagio (4.232
[ fungio pponderaqﬁo :
z variavel espacial Calturad
Z frag8c molar do componente i na alimentagso do prate k
letras gregas
ot parametiroe do pelindmio de Jacobi
@ par&metro do pelindmioc de Jacobi
n -parametro representado pela egquagdc Z.32
iy altura de um estagio

¥ coeficiente de atividade do componente

\
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