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Resumo — A importancia das colunas de destilagio em muitos processos na industria quimica e petroquimica
¢ ha tempos evidente e estudada. Com o avango dos computadores e ferramentas matematicas mais robustas a
modelagem e simulagdo de processos sdo cada vez mais evidentes no cendrio industrial. De posse de modelos que
descrevem de forma cada vez mais detalhada o processo ¢ possivel realizar estudos de sensibilidade, otimizagdo e
controle de processos inteiros de forma extremamente satisfatoria. Varidveis de dificil medigcdo sdo também um
problema muito comum nos processos quimicos. Enquadra-se neste caso as colunas de destilagdo, equipamentos que
possuem como variavel importante, porém, comumente ndo medida em linha, as composi¢cdes das correntes. O
conhecimento dessas variaveis ¢ importante economicamente, pois o mercado exige produtos dentro de limitadas faixas
de especificagdo. Buscando solucionar esse problema, o modelo desenvolvido sera inserido em um observador de
estados, ferramenta matematica capaz de calcular, via medidas auxiliares, os valores das variaveis ndo medidas. Desta
forma, o modelo possui como requisitos robustez e rapidez de resposta. Resultados encorajadores foram obtidos. Apesar
de estar ainda em uma versdo preliminar e simplificada, o modelo ja ¢ capaz de representar qualitativamente o
comportamento da coluna, e mesmo a concordancia quantitativa é bastante aceitavel.

Palavras-Chave: Modelagem, Coluna de destilacdo, Sensibilidade.

Abstract — The importance of the distillation columns in many units of the chemical and
petrochemical industry is evident and studied for a long time. With the computers’ advance and more and more robust
mathematical tools available, such processes modeling and simulation are, time to time, important in the industry. With
the models that describe with more detail the process is possible to carry out sensitivity analysis, optimization and
process control by satisfactory manner. However, variables of difficult measurement are also a very common problem
in the chemical processes. In distillation columns, the composition is very important, however, is not often measured
online. The knowledge of these variables is important economically because the market demands products inside a
limited specification. The current work proposes to implement the idea of soft-sensor, where is possible to recover the
unmeasured variables in order to control more robustly the desired output compositions. Thus, the model must show as
requisite robustness and quickly response. In spite of being still in a preliminary and simplified version, the simulator is
already capable to represent the behavior of the column, and even the quantitative agreement is quite acceptable.
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1. Introducio

Em algumas industrias, as colunas de destilagdo constituem uma grande fracdo do investimento fixo e dos
custos operacionais (Alfradique, 2003). O perfeito funcionamento e a otimizagdo destas unidades sdo, portanto, fatores
cruciais economicamente. Entretanto, industrialmente torna-se complicado realizar determinadas perturbagdes com a
finalidade de apenas avaliar o comportamento do processo. Desta forma, a modelagem destes equipamentos ¢é tema de
estudo ha muito tempo, sendo que os primeiros métodos praticos para a solugdo das equagdes do modelo foram os
métodos graficos de McCabe & Thiele, Ponchon e Savarit (apud Henley ¢ Seader,1981). Os trabalhos base para os
modelos rigorosos atuais foram os de Thiele & Guedes e Lewis e Matheson (apud Henley e Seader,1981), que apesar de
ainda serem métodos rudimentares sdo uma generalizagdo dos métodos graficos para misturas multicomponentes. Hoje
os modelos desenvolvidos podem ser utilizados tanto para avaliagdo do desempenho do processo como para
treinamento de pessoal. Juntamente com o avango dos computadores ¢ da necessidade econdmica de manter seus
produtos dentro de faixas restritas, os modelos matematicos dos processos vem se tornando cada vez mais complexos.
Procura-se descrever da forma mais realista possivel o comportamento fisico-quimico do processo.

Juntamente com essa necessidade constante de manter os produtos dentro de faixas limitadas, estratégias
avangadas de controle e otimizacdo sdo cada vez mais estudadas, surgindo conseqiientemente, a necessidade de
analisadores em linha. Entretanto, alguns problemas podem fazer com que esses sensores nao estejam disponiveis.
Pode-se citar a possibilidade de ndo existir tecnologia disponivel para medir determinada variavel, ou a tecnologia ndo
estar disponivel para medir a variavel em linha. Uma forma de solucionar este problema ¢é a aplicacdo dos analisadores
virtuais em linha.

Os analisadores virtuais sdo modelos e equagdes matematicas resolvidas continuamente, em linha, utilizando
valores medidos de determinadas variaveis, com o objetivo de calcular uma outra variavel, cujo valor ndo é fornecido
ao modelo, ou ¢ fornecido em uma freqiiéncia menor do que aquela calculada pelo modelo. Outras denominagdes
comuns sdo: VOA (Virtual On-line Analyser), soft sensor (sensor baseado em algoritmo), inferéncia ou estimador de
estados e variaveis. A Figura 1 mostra um esquema de um analisador virtual, onde se pode observar que um modelo do
processo € necessario.

Tratamento de Dados Modelo

Aquisi¢do de Dados ——— Disponibilidade em Linha
_
>
Processo
" >
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Figura 1.1. — Esquema simplificado de um estimador de estados

Na literatura alguns trabalhos mostram a aplicagdo de observadores de estado em colunas de destilagdo
podendo-se citar Lang e Gilles (1990), Tham et al. (1991) e Quintero-Marmol et al. (1992), onde a maioria utiliza redes
neurais como observador de estados. Trabalhos mais recentes como em Zambare et al. (2003) e Chatterjee e Saraf
(2004) afirmam a crescente necessidade de melhora nos modelos de VOA utilizados.

A principal finalidade do observador que se pretende programar sera de predizer a composigdo das correntes de
topo e base. Inicialmente, pretende-se utilizar como variaveis medidas do processo algumas temperaturas, as vazoes ¢ a
composi¢do da alimentagdo, sendo que essas variaveis poderdo mudar no decorrer do projeto do observador.

Neste trabalho, sera apresentado um modelo de coluna de destilagdo, cuja finalidade final ¢ ser incluido em um
analisador virtual. Para isso, é necessario o conhecimento da robustez do modelo e de suas limita¢des, de forma a nao
comprometer a qualidade das observagodes. Sera apresentado o modelo, sua estratégia de resolugdo, sua avaliagdo com
software comercial e uma andlise de sensibilidade, componente importante no conhecimento do processo e das
possiveis limitacdes do modelo.

2. Modelagem

2.1. Modelo Matematico
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Foi proposto um modelo simplificado, ou seja, modelo de equilibrio. O equacionamento corresponde as
chamadas equagdes MESH (equacdes de balanco de Massa, relagdes de Equilibrio, Somatodrios de fragdes molares e
balancgos entalpicos de energia — H).

As hipoteses adotadas sdo:

a) equilibrio de fase nos estagios;

b) as nio idealidades da fase vapor sdo representada por equagdes de estado clbicas;

¢) ndo idealidades da fase liquida representadas pela equagdo de estado UNIFAC;

d) queda de pressdo constante;

e) devido a baixa pressdo o holdup (“volume de reten¢do”) de vapor é desprezado e, como conseqiiéncia;
a. holdup nos estagios ¢ o holdup do liquido;
b. entalpia nos estagios ¢ a entalpia do liquido

f) nfo ha transferéncia de massa e calor entre as fases no tanque de refluxo;

g) condensador total e condensador parcial.

Um esquema de uma coluna de destilag@o ¢ apresentado na Figura 2.1. A numeragdo € considerada decrescente
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Figura 2.1 — Esquema de uma coluna de destilagado

Para modelar a quantidade de liquido que escoa de um prato para outro foi utilizada a formula de Francis
conforme apresentada em Luyben (1990).

2.2. Termodindmica e Propriedades Fisicas

O calculo das propriedades termodindmicas é essencial na simulagdo de colunas de destilagdo, uma vez que
todo o procedimento de separagdo esta baseado no equilibrio liquido-vapor. Para representagdo da ndo-idealidade da
fase liquida emprega-se neste trabalho o método de UNIFAC, utilizado devido a mistura de etanol e agua ser fortemente
polar. As entalpias das fases liquida e vapor sdo calculadas segundo correlagdo sugerida em Reid et al. (1989), a
entalpia molar de vaporizacao foi calculada usando a equagdo de Clausius-Clapeyron, de acordo com a equagao 1

dIn P (1
dT

onde R ¢ a constante universal dos gases, T a temperatura do sistema e P** a pressdo de saturacdo calculada segundo a
equagdo de Antoine, onde sua forma e coeficientes foram utilizados segundo Reid et al. (1989).

AR =RT*

2.3. Método de Resolugao

Os modelos dindmicos de colunas de destilagdo sdo suscetiveis ao problema de indice superior na solugéo do
conjunto das equagdes algébrico-diferenciais (DAE). De acordo com Sneesby et al. (1997) o indice de um sistema ¢é de
ordem superior quando ¢ necessario se diferenciar mais de uma vez o conjunto de equacdes DAE para se obter a
solugdo. Existem duas formas possiveis de se tratar o problema, a primeira ¢ realizar uma reducdo do indice, tarefa
bastante trabalhosa principalmente quando se trata de sistemas ndo-lineares. Por outro lado, a vantagem ¢ a
possibilidade de utilizagdo de integradores bastante conhecidos como, por exemplo, a DASSPG. A outra possibilidade ¢
se trabalhar com o sistema de indice superior. Neste caso, pode-se utilizar como integrador o PSIDE.

Neste trabalho, optou-se por ndo fazer uma redugdo do indice, sendo assim, o sistema tratado ¢ de indice 2.
Para resolucdo simultanea do sistema de equagdes utilizou-se o integrador PSIDE, implementado em Fortran77. O
modelo da coluna foi entdo todo implementado em Compaq Visual Fortran 90 verséo 6.1.
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3. Avaliacao do Modelo

O modelo foi avaliado com dados retirados do simulador comercial Hysys® versdo 3.1, e as simulagdes foram
realizadas em um PentiumIV 2.4GHz. O software foi escolhido por ser uma ferramenta de simulagdo amplamente
utilizada em estudos na engenharia quimica (Smejkal e Soods, 2002), juntamente com outros, como por exemplo,
ASPEN PLUS. Foram testadas uma série de condi¢des operacionais e diferentes misturas, sempre com o intuito de
avaliar o desempenho do modelo. O quadro 3.1 mostra a série de testes realizados, sendo que os componentes sao
representados por uma série homologa de alcanos e o sistema agua/alcool encontra-se em fase de teste, pois neste caso,
o modelo estard sendo validado com dados retirados de uma coluna em escala piloto pertencente ao Laboratdrio de
Controle de Processos (LCP) da Universidade Federal de Santa Catarina, porém os resultados preliminares ja se
mostram satisfatorios.

Quadro 3.1. Testes realizados para avaliagdo do modelo.

Componentes utilizados Numero de Numero de pratos Fase liquida | Fase liquida
componentes real ideal
UNIFAC
> 10 15 Numero de pratos 10
n-butano+n-pentano @ 2 X X X X X
n-butano+n-pentano+n- 3 X X X
hexano®
n-butano+n-pentano+n- 4 X X X
hexano+n-heptano @
n-butano+n-pentano+n- 5 X X X X X
hexano+n-heptano+n-
octano
etanol+agua © Agua/lcool X X X X X

Dentre as simulagdes realizadas duas serdio apresentadas; 2 alcanos e 5 pratos e 5 alcanos e 5 pratos, casos ¥ ¢

) apresentados no quadro 3.1. As condigdes operacionais comuns aos dois testes sdo mostradas na tabela 3.1, as
condicdes especificas de cada teste na tabela 3.2.

“

Tabela 3.1 Condig¢des operacionais comuns aos dois casos

Condicoes Unidade | Valores
Vazdo da alimentagdo | [gmol/s] | 540,0
Volume condensador [m?] 2,0

Volume refervedor m’ 2,0
Pressdo na base [bar] 2,0
Pressdo no topo [bar] 1,8

Razio de refluxo 4.0
Numero de pratos 5
Prato de alimentacdo 4

Tabela 3.2 Condigdes operacionais de cada caso

Condicoes Unidades | Teste 1 Teste 2
Temperatura da alimentagdo | °C 35 60

Fragdo molar na alimentagio X1=X,=0,5 X1=X,=X3=X4=X5=0,2
Calor no refervedor J/s 2,7725*%10° | 3,2417*10°

As figuras 3.1, 3.2, 3.3 e 3.4 mostram a comparagdo entre os perfis encontrados no simulador comercial e os
encontrados nas simula¢des do modelo proposto.
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Figura 3.1. Perfil de temperatura para o teste 1. Comparagao entre os valores encontrados no Hysys e no modelo.
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Figura 3.2. Perfil de composi¢ao em (a) composicao do liquido em (b) composicdo do vapor. Dados de comparacao
entre Hysys e modelo proposto- condi¢des do teste 1.
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Figura 3.3. Perfil de temperatura para o teste 2. Comparacido entre os valores encontrados no Hysys e no modelo.
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Figura 3.4. Perfil de composi¢ao- em (a) composic¢ao do liquido em (b) composic¢ao do vapor. Dados de comparagao
entre Hysys e modelo proposto- condigdes do teste2.
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Pode-se observar a adesdo do modelo proposto com os resultados encontrados no simulador comercial.
Observa-se que a principal diferenga entre os modelos estd no condensador. No modelo proposto a modelagem do
condensador inclui apenas o calor latente, ou seja, condensa a corrente de vapor que chega. J& no Hysys® o
condensador total ¢ modelado com a contribuigdo sensivel do calor, reduzindo assim a temperatura da mistura.

4. Resultados e Conclusoes

Nesta secdo serdo apresentados alguns testes realizados durante a analise de sensibilidade do modelo proposto.
As andlises apresentadas sdo referentes a variagdes na vazdo molar da alimentacdo e na razdo de refluxo. Uma das
principais finalidades da analise foi verificar como o modelo se comportava com essas modificagcdes. As condigdes
operacionais do teste dois (2) sdo similares as apresentadas nas tabelas 3.1 e 3.2, sendo que houve variagdo na razao de
refluxo. Os valores utilizados foram: 0,01; 0,5; 1; 2; 4 e 10. As condicdes das simulagdes apresentadas na figura 4.1(a)
sdo apresentadas na tabela 4.1.

Tabela 4.1 Condigdes Simuladas na Figura 4.1 (a)

Condicoes operacionais Condicoes das Calor no refervedor [J/s] Vazio da alimentagao
simulacdes [gmol/s]
Numero de pratos 15 Teste 1 2,907*10° 144
Prato de alimentagao 7 Teste 2 2,6611%10° 540
Razdo de refluxo 4 Teste 3 2,6064*10° 1080
Os resultados sao apresentados nas figuras 4.1(a) e (b) apresentadas abaixo.
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Figura 4.1 Testes de sensibilidade realizados no modelo. Em (a) variagdo na vazdo de alimentagao, (b) variagdo na
razdo de refluxo.

Observa-se que o modelo respondeu de forma coerente com os dados do simulador comercial. Sabe-se que o
Hysys ® ¢ um simulador amplamente empregado na industria quimica e petroquimica tanto como uma ferramenta de
estudo dos processos como de treinamento de pessoal. Porém, como em toda ferramenta numérica é necessario se ter
conhecimento da consisténcia dos dados fornecidos ao simulador. Desta forma, avaliada a consisténcia fisica dos testes
propostos, pode-se concluir que o modelo desenvolvido possuiu adequacdo aos resultados obtidos via simulador. A
forma de resolugdo, ou seja, o método numérico se mostrou adequado a tal finalidade, uma vez que o tempo de
integracdo nao ¢ elevado, variando de 360 a 540 s de CPU.
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