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SIMULAGCAO DA ABSORGCAO DE BENZENO EM AGUA UTILIZANDO
COMO SISTEMA COMPUTACIONAL A PLATAFORMA COMSOL

Abstract

The chemical component benzene, activated from petroleum, mineral and natural gas to coal,
presents studies on the risk of its exposure throughout Brazil and various parts of the world. Its relevance
to the chemical industry derives from its diffusion capacity in compounds, but its toxicity is a limiting
factor in determining its employability. The use of computational simulation currently available due to
adaptations to various process conditions, as well as displaying short-term data with high precision
accuracy. Therefore, the determination of an absorption model of this component that represents the
experimental data is important to evaluate its toxicity after its examination in the process, thus adding a
use for such component. Then, the present work aimed to evaluate the phenomenology of mass transfer
by simulating the absorption of benzene in water using the COMSOL Multiphysics software. Using the
principles of Fick's Law in the control loop, simulate the diffusion of benzene in a water trickle at 3
different speeds 0.01; 0.1 and 1 m/s. The concentration of gas evaluated was 5 x 10 mol/m? at 20 °C in
a fillet with a thickness of 0.002 m and a height of 1 m. The simulation showed that there was a variation
of the concentration of the component in the 3 evaluated velocities and the velocity profile showed a
good representation of the experimental data, implying the lower the fillet velocity, the greater the
absorption of impaired substances. It was observed that the efficiency of benzene absorption by water
as it approached the end of the height showed similar values of maximum concentration values at your
total benzene absorption level, so such a system shows promise used to predict the absorption behavior
of this component in the process steps in the suggested industry and lower than from this environment,
besides suggesting as a basic tool for teaching this process in the transport phenomenon.

Introducao

Atualmente, inimeras substancias quimicas denominadas xenobi6ticos sdo empregadas em
muitas atividades industriais, sendo seu descarte um potencial de risco para o equilibrio ecoldgico do
meio ambiente. Devido as diferentes classes de substancias presentes em sua composi¢éo, 0s solventes
utilizados na grande maioria dos processos quimicos industriais agregam uma exposi¢do maior desses
agentes a salide humana oferecendo risco a sadide e contaminacao do meio (TAMBELLINI e CAMARA,
1998).

Entre as substancias quimicas que carecem atencdo devido a toxicidade e ampla utilizacéo
industrial é o benzeno, um hidrocarboneto aromatico amplamente utilizado como matéria-prima para
diferentes produtos, como detergentes, gasolina e plasticos (COTTICA e GRIGNANI, 2013).

No Brasil, as principais produtoras de benzeno estdo limitadas nos centros de produgéo
petroquimica e refino de petréleo, sendo encarregado por aproximadamente 95% da producédo nacional
do mesmo. Seus efeitos tdxicos sobre o organismo determinaram que 0 benzeno tivesse sua
concentracdo no ar em ambientes de trabalho, ou mesmo na atmosfera, regulada em inimeros paises,
minimizando a exposic¢ao crénica (COSTA, 2009).

A simulacdo computacional atualmente é uma grande aliada para o aprendizado e
desenvolvimento técnico-cientifico na engenharia. A medida que a mesma é implementada como auxilio
para o controle de substancias perigosas durante o processo industrial, essas substancias volateis sao
avaliadas quanto ao processo de absorc¢do, por exemplo, que relaciona o fenémeno de transferéncia de
massa devido a diferenca de concentracdo da mesma, com outros agentes nao toxicos que podem ser
aproveitados em diferentes etapas do processo, acarretando uma corrente de descarte mais limpa, além
de torna-lo promissor devido a diminui¢do em seu valor energético (CHEMMANGATTUVALAPPIL
etal., 2017)
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Dessa maneira, o presente trabalho teve como objetivo avaliar a fenomenologia de transferéncia
de massa através da simulacdo de absorcdo do benzeno em &gua por meio do software COMSOL
MULTIPHYSICS®. Por meio dos principios da Lei de Fick na malha de controle, realizou-se a
simulagdo da difusdo do benzeno em um filete de agua em 3 diferentes velocidades 0,01; 0,1 e 1 m/s.

Metodologia

Para a analise das condic¢des do estudo de caso do sistema, sdo necessarios 0s principios bem
definidos para o alicerce do problema proposto, isto €, as hipoteses e os limites dados entre sistema e
meio, determinando uma fronteira e analisando as entradas e saidas, sendo responsavel pelas condi¢Ges
de contorno do problema. O modelo para o estudo avaliado foi modelado por Cremasco (2002) na

semelhanca da Figura 1.

Figura 1 — Esquema do estudo de caso
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As condigdes fisicas do problema foram determinadas por Vargas (2013), com algumas
modifica¢des tornando a simulagao préoximo a realidade na indUstria. A Tabela 1 contempla as hipéteses,
as condic@es de contorno e as especificacdes agrupadas ao sistema aplicado a simulagdo computacional
em plataforma do software COMSOL MULTIPHYSICS®.

Tabela 1 — Hipoteses e especificagdes aplicados ao estudo de caso

Hipoteses Condicdes de Contorno Especificacdes & Simulacdo
Regime permanente Espessura do filme de &gua
Sem reacgéo oo N. =0 W 0=0,002m
A = Benzeno / B = Agua ! 4 ! z Altura da parede =1 m
Na=0 — -5 2
. Do D,, =1,02x10
Mistura binaria (A e B) A5 m/s
Dag = cte v x, €y =10 =z=0 CAD =5x107 mols/m?
Bidimensional Temperatura da 4gua
Arraste de A na queda de B T,.=293 K
Ando encontraresisténciano  x =0, €, =C,, ¥z Variagode velocidade daagua
seu fluxo

X, << X Us = 0,00 m/s; 0,1 m/se 1 m/s
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Resultados e Discussao

Em andlise aos perfis de concentracdo, foi observado que a transferéncia de massa encontra
maior resisténcia em meios onde o filme possui uma maior velocidade de acordo com a Figura 2. A
transigdo entre os graficos indica um aumento da resisténcia no meio devido ao aumento nas curvaturas
das linhas, onde cada uma representa um ponto em relacdo a altura da parede. Assim, por exemplo, a
linha roxa apresenta, & medida que a velocidade aumenta, uma inclinacdo mais negativa e proxima da
concentracdo zero. Portanto, se a concentragdo, num ponto com diferentes velocidades, for pequena em
altas velocidades é devido a dificuldade do soluto frente as forcas de arraste do fluido em movimento.

Figura 2 — Perfil de concentracdo em x em velocidade 0,01 m/s (a), 0,1 m/s (b) e 1 m/s (c)
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A simulacdo do sistema também comprova que para menores velocidades o filme tende a atingir
a saturagcdo num menor espaco, sendo contrério € verdade para velocidades maiores conforme se observa
na Figura 3, justamente porque a necessidade do alto fluxo méassico remete a dificuldade que o sistema
possui em atingir seu objetivo, que é a transferéncia de massa do componente benzeno (CREMASCO,
2002).

Figura 3 — Superficie de concentracdo analisada num mesmo espaco para velocidades diferentes
0,01 m/s (a) 0,1 m/s (b) e L m/s (c)
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O aumento da velocidade inicial provoca um aumento global em toda velocidade desenvolvida
pelo fluido na queda, desde sua superficie até a camada limite. A transicdo que ocorre da superficie entre
0,01 até 1 m/s é correspondente ao fato de que o liquido se aproxima do regime turbulento até atingir
seu perfil desenvolvido e o atrito interno torna-se menos influente pela camada limite, perceptivel numa
queda de velocidade acentuada na faixa de 1 m/s até 0 m/s, o que se observa com menos impacto na
superficie de 0,01 m/s. Com o atrito interno (viscosidade) sendo cada vez menos sentido, a camada
limite atingi a velocidade maxima de forma mais acentuada, é o que descreve a Figura 4 (FOX, 2011).

Figura 4 — Superficies de velocidade em velocidade 0,01 m/s (a) 0,1 m/s (b) e 1 m/s (c)
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(©
Conclusoes

Diante do problema descrito e dos resultados observados, determinou-se que a agua, como filme
e fluido absorvente, favoreceu a absor¢do do benzeno presente no meio, com uma resisténcia
caracteristica, ndo tdo alta, mas em consideracdo a altura de 1 m e espessura de 0,002 m os resultados
sdo promissores para tal atividade.

Através da simulacdo na plataforma COMSOL pdde-se notar um aprofundamento das
investiga¢Oes quanto a transferéncia de massa e o comportamento fluidodindmico no meio.

Este trabalho apresentou estudos e analises que poderdo ser desenvolvidas intensamente para
inimeras situacdes, assim como o aprofundamento deste, a fim de analisar as possiveis melhorias na
area da absorcdo visando a transferéncia de massa entre fases e as suas propriedades.
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