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Resumo

A destilacdo é um método utilizado para separar componente de uma mistura homogénea. Para se
reduzir custos com experimentacdo e buscar resultados mais precisos em diversos cenarios, a
simulacdo computacional tem contribuido consideravelmente para o segmento. Este trabalho teve o
objetivo de simular um processo de destilagdo etanol-agua utilizando dados reais de um artigo
cientifico. Atraves de uma pesquisa bibliografica exploratéria e utilizando o software ChemSep,
obteve-se resultados tabelados de temperaturas, entalpias, entropias, liquido saturado, fracGes
molares e vazdes massicas, além de demonstracdo grafica e se estimulou o aprofundamento em
pesquisa, especialmente em simulacdo computacional voltado para a Engenharia Quimica.
Palavras-chave: ChemSep. Destilagdo. Simulagdo Computacional.

Abstract

Distillation is a method used to separate components of a homogeneous mixture. In order to reduce
experimentation costs and seek more accurate results in different scenarios, computer simulation
has contributed considerably to the segment. This work aimed to simulate an ethanol-water
distillation process using real data from a scientific article. Through an exploratory bibliographic
research and using the software ChemSep, tabulated results of temperatures, enthalpies, entropies,
saturated liquid, molar fractions and mass flows were obtained, in addition to a graphic
demonstration and stimulated further research, especially in computational simulation focused on
for Chemical Engineering.
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1. Introducéo

Conforme Andrade e Silva (2018) e Mota (2008), a destilagdo é um significativo método
utilizado para separar misturas e possui varias aplicac@es na industria e também na vida académica.

Esta importante operacao unitéria faz parte de um conjunto das operagdes que se baseiam na
transferéncia de massa e o mecanismo de separacédo subtendido € o do equilibrio liquido / vapor, em
que obtemos duas fases, uma liquida e outra de vapor, que tém composi¢oes diferentes, ou seja, se
baseia na diferenca de volatividade dos componentes da mistura (SARTORI et al., 2008; SILVA et
al, 2019; SILVA et al., 2020).

De acordo com Gani e Bek-Pedersen (2000) e Mayer (2010), o processo de destilacdo
demanda uma grande quantidade de energia, em vista disso, faz-se necessario determinar algumas
variaveis no processo a fim de minimizar os custos de operacéo.

A simulagdo computacional na destilacdo é uma relevante ferramenta que busca resultados
mais assertivos e gastos menores com experimentacao, tendo em vista que ha a possibilidade de se
avaliar diversos cenérios, sendo considerada uma tendéncia em varios meios industriais (CUNHA
JUNIOR, 2021; PITOMBEIRA; MONTEIRO FILHO, 2016; SIMONELLI et at., 2017).

Este respectivo trabalho, baseado em um projeto de iniciagdo cientifica, tem o objetivo de
empregar o software ChemSep para simular processos de uma planta industrial de um artigo ja
publicado, comparando e buscando validar os reais dados obtidos na saida do simulador, como
temperaturas de alimentacdo, do topo e da base e entropias e vazdes molares e massicas da agua e
do etanol. Além disso, tem-se o0 objetivo de utilizar as ferramentas graficas do programa, como o
método McCabe-Thiele.

2. Materiais e Métodos

A metodologia aplicada no presente trabalho se baseia em uma pesquisa bibliogréfica
exploratéria e também de modelagem e simulacdo no software ChemSep. Este programa € um
simulador de coluna para destilacdo, absorcéao e processos de extracdo. Combina o modelo classico
de coluna de estagio de equilibrio com um modelo de coluna sem equilibrio (baseado em taxa), em
uma interface facil e intuitiva (CHEMSEP, 2022; MARQUES; SANTORIO, 2019).

Adicionalmente, serd comparada a simulacdo com os dados reais obtidos em alguns trabalhos
cientificos pesquisados na internet, especialmente do artigo de Luna et al. (2018), tendo-se, assim,
uma validacao do que foi realizado.

3. Resultados e Discussao

Conforme a Figura 1, o ChemSep apresenta algo como um check-list para preencher os dados
de entrada no programa e é bastante intuitivo, em que se preenche o titulo do projeto, os
componentes, a operacdo, as propriedades, a alimentacdo, as especificagdes e os resultados sdo
apresentados.
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Figura 1 — Check-list dos dados de entrada do ChemSep.
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Estes dados de entrada mencionados foram retirados do artigo de Luna et al. (2018). Somado
a este artigo, utilizou o tutorial da ferramenta ChemSep disponivel no material de Kooijman (2013).

Inicialmente se colocou o titulo na opgao “Title” com o respectivo nome: “Estudo de uma
planta de destilacdo industrial utilizando softwares livres”.

A etapa seguinte foi a de colocar os componentes da destilagdo no item “Components”, neste
caso especifico, da separacdo da agua e do etanol, conforme apresentado na Figura 2.

Figura 2 — Componentes que fazem parte desta destilacao.
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Na sequéncia, em “Operation”, coloca-se coluna de equilibrio, destilagcdo simples, o nimero
de estagios (pratos) de 17 e alimentagdo no prato numero 8, como segue apresentado na Figura 3.

Figura 3 — Dados de entrada da destilagdo em operacéao.
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Em seguida, em “Properties”, coloca-se Lei de Raoult, pressdo do vapor Antoine e entalpia
ideal, conforme Figura 4 (ABREU et al., 2019).

Figura 4 — Propriedades do processo.
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E necessério colocar em “Feeds” os dados de alimentagdo, mas antes é preciso alterar a
unidade da pressdo padrdo do programa que esta em N/m? para kPa no item “Units”, conforme

apresentado na Figura 5.

Figura 5 — Alteracéo da unidade de pressao.
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Voltando para os dados de alimentacdo, coloca-se a alimentacdo Split, pressdo que é
mencionada no artigo de 13,15 kPa, temperatura de 307,7 K, 0,5 para a &gua e 0,5 para o etanol, em
que se apresenta na Figura 6.

Figura 6 — Dados de alimentacéo.
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No topico posterior de “Specifications”, mantem-se sem alteragdo o item “Analysis”, em
“Pressures” acrescenta-se 13.15 kPA, a coluna de pressdo constante, no que é demonstrado na

Figura 7.



Figura 7 — Dados de pressdo em especificacdes.
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N&o se alterando nada em “Heaters/Coolers” e “Efficiencies”, ou seja, sem perdas e com uma

hipotética eficiéncia de 100%.

No ultimo item de especificacdes, coloca-se a especificacdo de topo de “Reflux ratio” e a
especificacdo da base de “Mole fraction of a component”, conforme é apresentado na Figura 8.

Figura 8 — Especificages do topo e da base.

1 ChemsSep (TM) v7.12 - ] X
File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help
P ~

0| (e[ D |2 4e | [1x|i1t] Tl [ ] 0| EB] S © | [
f Title o Analysis] v Pressures] s Heaters.-"[loolers] +f Efficiencies X Colurnn SDECSI
- Companents Column Product Specifications
o Operation
EI--{Properties Top product name Top Condenzer duty name  |Bcondenser

o Themodynamic:

J Physical properti Top specification |F|ef|ux 1atio j = |2-DDDDD [

Lnd” Reactions
o Feeds
[H- X Specifications
- 3¢ Results
- Uitz
- Solve options Bottom product name  |Bottom Riebailer duty name Greboiler
- Paths

Bottom specification |MOIe fraction of a component ﬂ = |d99 [
water hd
Product Guesses [optional]
[ Use guesses for initalization Reset Add variable to monitar j

£ >
Changed Mot converged

Na etapa seguinte, coloca-se para “rodar” na seta verde localizada na parte superior com o0s
dados de entrada fornecidos pelo artigo cientifico de referéncia e salva-se o que foi realizado.

Automaticamente surgirdo os resultados de tabelas conforme Figura 9.
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Figura 9 — Resultados da simulagéo.
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Nesta Figura 9, visualiza-se, por exemplo, as temperaturas na alimentacéo de 307,700 K, no
topo de 307,882 K e na base de 323,405 K. Além disso, sdo apresentadas as entropias na alimentacao
de -55766,7 J/kmol/K, no topo de -56112 J/kmol/K e na base de -67710 J/kmol/K. Adicionalmente,
pode-se observar as vazes molares e massicas da dgua e do etanol.

O programa permite ainda visualizar a parte gréfica, como o McCabe-Thiele, em que é
demonstrada a linha de equilibrio, a linha “Q” de alimentacdo, a linha em x =y, ou seja, a fracao de
vapor que é igual a fragdo de liquido (OLIVEIRA, 2011). Estas consideracdes sdo apresentadas na

Figura 10.

Figura 10 — Parte grafica dos resultados.
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4. Concluséao

Foi utilizado satisfatoriamente o software ChemSep para simular uma destilacdo etanol-a4gua
de dados reais baseados em um artigo cientifico. A simulacdo apresentou resultados tabelados de
temperaturas, entalpias, entropias, liquido saturado, fracbes molares e vazdes massicas, além de
demonstracdo grafica. Foram observadas temperaturas na alimentacdo de 307,700 K, no topo de
307,882 K e na base de 323,405 K. Além disso, foram apresentadas as entropias na alimentagéo de
-55766,7 J/kmol/K, no topo de -56112 J/kmol/K e na base de -67710 J/kmol/K, Este trabalho foi
baseado em uma iniciagdo cientifica e estimulou o aprofundamento em pesquisa, especialmente em
simulacdo computacional voltado para a Engenharia Quimica.
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