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Resumo: Os processos de separa¢do, operagoes unitarias, que podem ser modelados por
estagios com equilibrio de fases, sdo amplamente utilizados em industrias quimicas. Os livros
classicos de ensino de graduagdo utilizam métodos graficos para a solu¢do do modelo. Aqui
propoe-se a resolugdo numérica, através de ferramenta computacional. Como alternativa aos
softwares comerciais temos os livres. O termo Software Livre refere-se a liberdade dos
usuarios executarem, copiarem, distribuirem, estudarem, modificarem e aperfeicoarem o
software. Este trabalho apresenta a solu¢do numérica, através do programa Octave (que é
um software livre) de um problema cldssico obtido da literatura, para cada uma das
operagoes unitarias: destila¢do binaria, extragdo liquido-liquido e absor¢do. A aplicag¢do do
Octave mostrou-se simples, inclusive no tamanho fisico dos programas gerados, e eficiente,
principalmente na entrada e saida dos dados.
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1. INTRODUCAO

Os processos de separagdo, que podem ser modelados utilizando a hipotese de estagios de
equilibrio como: destilagdo, extracdo e absor¢do, representam pelo menos a metade, em
termos de gastos energéticos, das operacdes unitarias nas industrias quimicas. Essa hipdtese
basica adotada nestes modelos ¢ que as fases que deixam os estagios, ou estagios tedricos,
encontram-se me equilibrio termodinamico entre si. As equagdes que modelam este processo
sdo as de balango de massa, de energia e as relagdes de equilibrio. Os livros didaticos
classicos para o ensino de graduagdo em operagdes unitarias usam, ainda, em sua maioria,
métodos graficos para a resolugdo destes modelos. Estes métodos combinam elegancia e
simplicidade, além de servirem como excelente ferramenta de visualiza¢do da solugdo. Sendo
assim, continuam muito uteis. Porém, do ponto de vista pratico e de efici€éncia numérica, os
algoritmos de calculo implementados em computadores sdo preferiveis.

O uso de ferramentas computacionais em ciéncia ¢ engenharia tem aumentado devido ao
aumento muito rapido na velocidade de processamento dos computadores e o surgimento de
pacotes computacionais, para céalculos numéricos, muito facies de usar. Dentre os pacotes
computacionais matematicos comerciais destacam-se: o Matlab® e o Maple®. Como uma
opcdo a estes pacotes de codigo fechado temos os de codigo aberto, como os “similares”:
Octave e o Maxima. Estes programas sdo softwares livres. O termo software livre refere-se a
liberdade dos wusudrios executarem, copiarem, distribuirem, estudarem, modificarem e
aperfeigoarem o software.

O objetivo deste trabalho ¢ a resolu¢do numérica de um problema classico obtido da
literatura para cada uma das operacdes unitarias: destilacao bindria, extracao liquido-liquido e
absorcdo. Para tal utilizamos o software Octave que ¢ uma linguagem de alto nivel
basicamente voltada para a computagdo numérica, EATON (1997). Seu elemento basico de



entrada e saida de dados ¢ uma matriz que ndo requer dimensionamento, que resulta numa
economia de tempo para a programacdao em relacdo a linguagens convencionais como o
Fortran e o C. Este software, o Octave pode ser obtido gratuitamente na internet no sitio:
http://www.octave.org/.

Em ANDRADE (2000), temos a resolucdo de problemas semelhantes usando-se o
Matlab®.

2. OPERACOES UNITARIAS BASEADAS EM ESTAGIOS DE EQUILIBRIO

As operacdes unitarias baseadas em estagios de equilibrio sdo aquelas onde a hipotese
basica adotada nestes modelos ¢ que as fases que deixam os estagios, ou estagios tedricos,
encontram-se me equilibrio termodinamico entre si. As equagdes que modelam este processo
sdo as de balango de massa, de energia e as relagdes de equilibrio. Aqui abordaremos a
resolucao de problemas de destilacao binaria, extracao liquido-liquido e absorc¢ao.

2.1 Destilagcao binaria

A destilacdo consiste na vaporizacdo de um liquido, ou de uma mistura de liquidos,
seguida de imediata condensacao dos vapores produzidos. Abordaremos aqui, colunas de
destilag@o bindrias onde a diferenca entre a temperatura entre o fundo e o topo ¢ a pequena.

O problema

Exemplo adaptado do exemplo 1.1 do BLACKADDER & NEDDERMAN (1982). Uma
mistura molar de 60% de benzeno e 40% de tolueno deve ser separada por destilagdao
continua, para produzir um destilado contendo 95% de moles de benzeno e um produto de
base contendo 90% de moles de tolueno. A alimentacao entra como vapor saturado, e a coluna
¢ equipada com um condensador total que retorna o liquido em seu ponto de ebulicdo como
refluxo para a coluna. Obter o numero de pratos para uma razio de refluxo igual a 3.5. Sdo
fornecidos os dados de equilibrio para o sistema benzeno-tolueno:

Tabela 1 - Dados de equilibrio para o sistema benzeno-tolueno

X 0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
Y 0.0 021 038 051 062 071 079 085 091 095 1.0

Equacionamento
Balanco de massa total:
F =B +D (1
Balango de massa pelo componente mais volatil:
Fz=Bx,+Dx, ()
Balango de massa na secdo de retificagao:
L x + D X
D+L ;" D+L, "
Balango de massa na se¢ao de esgotamento:
L pt+F N F —D
Imil T D T L 4D
onde: F: vazao da alimentagao;
D: vazao do destilado;
B: vazao do produto de fundo;
Lr:vazao do liquido;
X,: concentragdo, na fase liquida, do componente mais volatil na alimentacao;
X4: concentracao, na fase liquida, do componente mais volatil no destilado;

)

yn+1:

4



Xp: concentracdo, na fase liquida, do componente mais volatil no produto de fundo;

Xa: concentragdo, na fase liquida, do componente mais volatil na secao de retificacao;
Xm: concentragdo, na fase liquida, do componente mais volatil na secdo de esgotamento;
Vn+1: CcONcentragdo, na fase vapor, do componente mais volatil na se¢ao de retificacio;
Vm+1: concentragao, na fase vapor, do componente mais volatil na secdo de esgotamento.

Algoritmo para a solucdo

Os dados de equilibrio foram ajustados como um polindmio de quarta ordem. No
primeiro lago de controle “while”, através da iteracao entre as equagdes de balango de massa e
a de equilibrio (o polindbmio ajustados), partindo-se da concentra¢do de saida do topo até a
concentracao da alimentagdo, chega-se ao numero de pratos da se¢do de retificagdo. A seguir
as concentragdes sdo redefinidas e inicia-se o segundo lago do “while”, até a concentracao da
base, obtendo-se assim o ntimero de pratos na se¢do de retificagdo.

O programa para a solugdo do problema
xb=0.1;
xd=0.95;
xa=0.6;
x=[0.1.2.3.4.5.6.7.8.91];
y=[0.21.38 .51 .62 .71 .79 .85 .91 .95 1];

ye=y;

p=polyfit(y.x,4);

prr=0;

yr=0.95;

xcr=1;

while xcr>=0.6
xcr=polyval(p,yr);
yr=0.78.*xcr+.21;
prr=prr+1;

end

pre=0;

ye=yr;

XCE=XCT;

while xce>=0.1
xce=polyval(p,ye);
ye=1.15.*xce-0.0155;
pre=pre+1;

end

pratos=prr+pré

prr =4

pre =4

pratos =8

Figura 1 — Listagem do programa no Octave para o calculo do nimero de pratos para uma
coluna de destilagcao, com a resposta gerada na seqiiéncia.
2.2 Extracao liquido-liquido

Operagao unitaria envolvendo duas fases liquidas, que consiste em promover o contato
entre a solucdo liquida e um solvente apropriado, solvente de extracdo, imiscivel com a

solugdo capaz de dissolver preferencialmente um ou mais componentes da solucao tratada.

O problema



Exemplo obtido de PAVLOV et al (1981), exemplo 8.7. Em um extrator em contracorrente
de acdo continua se submete ao tratamento com benzeno puro aguas fendlicas com o objetivo
de se extrair o fenol. Determinar a quantidade necessaria de solvente e o nimero de estagios
tedricos, se em uma hora sdo tratadas 10 m’ de 4gua. O contetido de fenol na 4gua é
inicialmente 8 kg/m’® e no final 0.5 kg/m’. O contetido de final de fenol no benzeno é de 25
kg/m’ e a temperatura dos liquidos ¢ igual a 25 °C.

Tabela 2 - Dados de equilibrio para o sistema
Fenol na agua (kg/m?) Fenol no benzeno (kg/m?)

0.426 0.974
1.59 4.37
5.74 46.7
Equacionamento
Balango de massa total para n etapas de extracao:
Gp+G=G,+G, (5)
Balango de massa para o componente que se pretende extrair:
GpxptGgys=GrxptGryg (6)

Quando pode-se desconsiderar a solubilidade mutua entre o solvente primario e o agente
extrator, a quantidade do solvente puro primario Ga e o secundario Gc em todas as etapas
serdo iguais entdo:

G (X p=Xp)=G (Y=Y (7)
Assim, a equacdo de operacao sera:

GA
n+1:?(Xn_XF)+YE (8)

c

Y

Algoritmo para a solugcio

Os dados de equilibrio sdo relacionados via o ajuste de um polindmio de terceira ordem, o
laco de controle “while”faz a iteracdo entre o polindmio ajustado e a equagdo de operagdo até
a concentragdo final. O nimero de iteragdes ¢ o nimero de estagios.

O programa para a solucdo do problema

clear

X=[00.426 1.59 5.74];

Y=[00.974 4.37 46.7];

p=polyfit(Y,X,3);

Xi=8;

Xf=0.5;

Y{=25;

Yi=0;

Ga=10;

Ge=Ga*((Xi-X0)/(Y1-Y1));

Yn=Yf;

Xn=Xi;

e=0

while Xn>=0.5
Xn=polyval(p,Yn)
Yn=(Ga/Ge)*(Xn-X)+Yi
e=et+1

end

e=38



Figura 2 — Listagem do programa no Octave para o calculo do niumero estagios tedricos num
extrator liquido-liquido, com a resposta gerada na seqiiéncia.

2.3 Absorc¢ao

E uma operagio de transferéncia de massa do tipo gas-liquido. Consiste na retirada de um
ou mais componentes de uma mistura de gases pelo contato direto com o liquido. A operagao
contraria, isto €, retirar os componentes mais volateis de uma mistura liquida por meio de um
gas que se faz passar através de uma solucdo liquida recebe o nome de “stripping”’e tem a
mesma fundamentagao.

O problema

Exemplo adaptado da aplicacdo 4, do Cap. 3 do GOMIDE (1988). Um 6leo ndo-volatil de
peso molecular 300, contendo 2.54 mol% de propano, deve ser submetido a um stripping com
vapor de agua de 1.4 kg/cm?* e 138°C numa coluna de pratos aquecida internamente de modo a
ser realizada operagdo essencialmente isotérmica. A coluna serd alimentada com 4 mol de
vapor vivo por 100 mol de 6leo desnudado. Calcular o nimero de placas necessarias para
reduzir o teor do propano no 6leo a 0.05 mol%. A relacdo de equilibrio para o propano no
oleo tratado pode ser admitida a seguinte: y=33.4x (x e y s@o as fracdes molares do propano e
do 6leo no gés respectivamente).

Equacionamento
Balanco de massa para o soluto numa posi¢do n até o topo:
I GY,—LX
ni1= o Xt —
G " G
Equacdo para o equilibrio de fases:
Y,=f(X,)
(10)
onde: L: vazao do liquido;
G: vazao do vapor;
Xa: concentragdo do soluto na solucao liquida;
Xr: concentragdo do soluto na solucdo liquida no topo;
Y.: concentragdo do soluto no vapor, no estagio n;
Y: concentracao do soluto no vapor no topo.

Y )

Algoritmo para a solugdo

Converte-se os dados de equilibrio para fragdes molares, a seguir ajusta-se estes dados para
um polindmio de quarta ordem. No laco de controle “while” faz-se uma iteragdo entre a
equacdo de balango de massa e a de equilibrio, partindo-se da concentragdo no topo até a
concentracao da base, o numero de iteragdes ¢ o numero de placas.

O programa para a solugdo do problema

L=100;

G=4;

Xb=0.0005;

Yb=0;

Yt=0.638;

x=[0.0005 0.001 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01 0.012 0.014];
y=33.4%*x;



X=x./(1-x);

Y=y./(1-y);

n=4;

p=polyfit(Y,X,n);

Xt=0.026;

X=0.026;

pI=0;

while X>=0.0005
Ya=(L/G)*X+HG*Yt-L*Xt)/G;
X=polyval(p,Ya);
pl=pl+1;

end

pl =7

Figura 3 — Listagem do programa no Octave para o calculo do numero de placas, com a
resposta gerada na seqiiéncia.

3. CONCLUSOES

A utilizacdo do Octave mostrou-se simples, inclusive no tamanho fisico dos programas
gerados, e eficiente principalmente na entrada e saida dos dados.

Assim, o Octave apresenta-se como uma Otima ferramenta na resolugdo de problemas
basicos de operacdes unitarias que envolvem estagios de equilibrio.
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THE UNIT OPERATIONS PROBLEM RESOLUTION, THAT INCLUDE
EQUILIBRIUM STAGE, USING OCTAVE

Summary: The separation’s processes, unit operations, that can be modelling by fases
equilibrium are extensive utilized in chemistry industry. The classical chemical books of
teaching’s graduation use graphic methods for the model’s solution. Here it’s proposed the
numerical solution through computational tool. As alternative for the commercial software
we have the free software. The termination “free software” is a matter of the users' freedom



to run, copy, distribute, study, change and improve the software. This work presents the
numerical solution, through the Octave program (that is a free software) from a classical
problem of literature, for each one oh the unit operations: binary distillation, liquid-liquid
extraction and absorption. The Octave application looks simple, also in the physical size of
the generated program, and efficient, essentially in the input and output of the data.
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