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APRESENTACAO

O Aspen é um software de enorme valor para as/os Engenheiras/os Quimicas/os. Com uma interface
relativamente simples ele prevé o desempenho de determinado processo. Ele permite a/ao usudria/o montar o
fluxograma desse processo, especificar os equipamentos utilizados, assim como os componentes presentes e
suas caracteristicas, fornecendo no fim os resultados da simulacdo. Diante do alto custo de equipamentos para
construcdo de unidades em escala piloto, a simulagdo de processos tem ganhado bastante espaco ao longo das
ultimas décadas. Com o passar dos anos, a informatica tem evoluido rapidamente, possibilitando o surgimento
de softwares capazes de realizar os mais complexos cdlculos. Além disso, existe a influéncia do design sobre as
mudancas na interface grafica dos programas que conhecemos. Desta forma, ao entrar em contato com um
software novo, uma das primeiras etapas é conhecer suas ferramentas, o que torna necessaria uma exploragdo
prévia de sua interface.

Através de modelos matematicos, o Aspen prediz como determinado processo se comportard. Mas ele
ndo concebe esse processo; a/o engenheira/o deve fornecer as caracteristicas, os pardmetros de entrada e
escolher o modelo termodinamico adequado, além de outros dados que serdo eventualmente necessarios para

que o programa funcione corretamente. Por isso, é importante que a/o usuaria/o do software tenha um
profundo conhecimento dos principios basicos da Engenharia Quimica e do processo que ela/e queira simular.

Nesse curso, também serdo abordados equipamentos fundamentais de uma industria quimica. Na
primeira aula, serdo vistos ciclones e precipitadores eletrostaticos, usados na separacgdo sélido-gas. O segundo
capitulo aborda a aplicagdo da termodindamica em operag¢des de separagdao em que é preciso ter conhecimento
de equilibrio de fases: tanques Flash, decantadores liquido-liquido, colunas de destilagdo e colunas de extracgdo.

Na terceira aula, serdo vistos trocadores de calor, equipamentos que permitem a troca de calor entre
fluidos que se encontram em diferentes temperaturas. Esses equipamentos sao amplamente utilizados como
aquecedores, resfriadores, evaporadores e condensadores. Devido a sua vasta aplicacao, trocadores de calor de
diversos tipos e configurages diferentes foram desenvolvidos. Na aula, vocé aprenderd a simular esses
equipamentos no software Aspen Plus®, observando as varidveis envolvidas no seu funcionamento e
trabalhando com dois distintos modelos de trocadores de calor disponibilizados por esse software.

A quarta aula tem como objetivo apresentar os equipamentos de separagdao que envolvem o equilibrio
entre duas ou mais fases, como liquido-liquido, liquido-vapor e comentar sobre o célculo liquido-liquido-vapor.
Também, estudar-se-a a otimizacdo de processos e a analise de sensibilidade das varidveis envolvidas através de
ferramentas que poderdo ser aplicadas ndo so para estes equipamentos, mas para as operagdes estudadas nas
demais aulas.

A simulacdo com especificagbes de projeto serd iniciada na quinta aula, com isso, serd possivel
compreender e explorar bastante as ferramentas necessdrias para a simulacdo de processos em que estejam
presentes reagdes quimicas. Assim, essa aula tera enfoque no uso de reatores quimicos, o coragado da industria
guimica, desenvolvendo conhecimentos para a escolha da ferramenta correta para os respectivos cdlculos.

Na industria é necessario deslocar um fluido de uma operagao unitaria para outra, para tal sdo utilizadas
as tubulagdes. Entretanto, deve-se fornecer energia ao fluido a fim de que este deslocamento ocorra e assim
surgem as bombas e compressores, que serdao o assunto da sexta aula do minicurso. Eles sdo maquinas que
fornecem energia mecanica ao fluido com a finalidade de desloca-lo nas condicdes desejadas.

Vale lembrar que o Aspen é apenas um simulador; logo, é necessario que a/o Engenheira/o Quimica/o
tenha uma boa base tedrica que lhe permita fornecer corretamente os dados e parametros necessarios para
gue o programa cumpra com o seu objetivo.

Esse minicurso foi preparado com muita dedicagdo e nds esperamos que vocé faga proveito do
conhecimento que adquirird e ndo hesite em tirar duvidas. Procuramos confeccionar uma apostila completa,
buscando apresentar os fundamentos tedricos de forma objetiva e sucinta, além de uma abordagem detalhada
e explicativa nos exercicios. No fim da apostila, vocé encontrard as resolugGes para todos os exercicios
propostos. Com isso, desejamos um étimo minicurso!



CAPITULO 1

1. NOCOES BASICAS DE SEPARACAO SOLIDO-GAS
1.1  OBIETIVO

O foco desta aula é introduzir as/aos participantes do minicurso as ferramentas e demais recursos da
interface grafica do Aspen. Com isso, serd capaz de construir fluxogramas de processos, dos quais o software
utiliza informagdes para realizar as simulagdes. Serdo realizados exercicios de forma a explorar esse
aprendizado, inicialmente com o mero intuito de entender como configurar e executar uma simulagdo apds a
construgao de um fluxograma e, posteriormente, resolver problemas aplicados. Nesta aula, esses problemas se
tratardo de operagdes de separagdo solido-gds, a fim de também auxiliar a/o aluna/o a diferenciar as principais
classes de corrente utilizadas nos processos simulados pelo Aspen. Das ferramentas do pacote AspenTech,
somente o Aspen Plus® sera usado neste capitulo.

1.2  PRIMEIROS PASSOS

1.2.1 Iniciando o Aspen Plus
Como os exercicios desta aula serdo resolvidos no Aspen Plus®, este sera o primeiro passo. Para iniciar o
programa, va ao menu do Windows Iniciar — Todos os programas —AspenTech — Process Modeling V10 —
Aspen Plus® e entdo abra o programa Aspen Plus® V10 (ou a versdo que esteja usando). Ao abrir, aparecerd uma
caixa de didlogo como mostrada na Figura 1.

Start Using Aspen Plus x
2
./ Open Recent Models
2 New You have no recent models to view.

Figura 1- Caixa de didlogo de inicio do Aspen Plus® V10.

Nessa janela, pode-se abrir um projeto ja existente assim como inicializar outra simulagdo. Os projetos
recentes aparecem na tela também. Ao clicar em New somos redirecionados para outra caixa de dialogo.



10

Blank and Recent Blank and Recent
My Templates...

Installed Templates

! . Blank Simulati
Air Separation ank simuiEtien

Chemical Processes Recently Selected Templates

Electrolytes i i i

General with Chemicals with Solids with
Metric Units Metric Units Metric Units

Gas Processing
Metallurgy

Pharmaceutical

Palymers lr_‘dl
Refinery General with
Solids English Units

Uszer

Create ][ Cancel

Figura 2 - Caixa de didlogo de inicio do Aspen Plus® V10.

Nessa janela existem diversas formas de inicializacgdo para a simula¢do, dependendo do tipo de
processo e das unidades desejadas pelo usudrio.

1. Blank Simulation — gera uma simulagdo em branco, sem quaisquer
configuragdes definidas;

2. Templates ou modelos de simulag¢éo — cria uma simulagdo com base
em um modelo, ou seja, com configuracdes de simulagdo
pré-definidas para diferentes tipos de processos (ex.: refino de
petréleo, farmacéutico, sélidos, carvdo, etc.);

Ao selecionar a Blank Simulation (1) e clicar em OK, o programa levara um tempo até preparar o ambiente
de trabalho e levara a/o usudria/o direto para a escolha de componentes. Selecionando algum outro Template
(opgdo 2), o mesmo ocorre, porém, ja com as configuragdes pré-definidas pelo modelo. Nessa mesma janela
encontram-se também:

1. Lista de modelos — apresenta todos os modelos da categoria selecionada em uma das abas da janela.
Para cada um dos modelos, é possivel ja selecionar o sistema de unidades que serd usado naquela
simulacdo: English Units para o sistema inglés de engenharia e Metric Units para o sistema métrico de
engenharia;

2. Preview — lista as mais importantes configuragdes pré-definidas no
modelo, bem como sua descri¢do;

3. Run Type — caixa para selecionar de qual entidade o programa
retirara as informagOes necessarias para executar a simulagdo. Por
padrdo, a opcdo Flowsheet esta selecionada, definindo que a
simulacdo serd feita a partir de um fluxograma. Durante todo o
minicurso somente essa op¢ao sera utilizada.

Ap0s selecionar o modelo de simulagdo, o Aspen Plus® preparara a area de trabalho e o ambiente de
simulagdo. Isso pode levar alguns minutos, entdo basta aguardar um pouco.
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1.2.2 Conhecendo o ambiente de simulacdes do Aspen Plus
Atualmente, o laboratdrio de informatica da sala EQ18 dispde de versdes do Aspen Plus® 10, 8.4 e 7.3, em
que a AspenTech passou a adotar interface grafica semelhante aos programas do pacote Microsoft Office. Na
versao 7.3 existem frisos que agrupam ferramentas com fungdes semelhantes. Na versdo 8.4 é um pouco
diferente, o Aspen Plus® apresenta uma barra de menus e uma barra de ferramentas, como mostrado na Figura
3, e na versao 10 a interface se manteve igual a versdo 8.4. Caso apareca a tela de escolha de componentes,
cligue no botao Simulation, no canto inferior esquerdo. A tela de simulagdao é o ambiente inicial de trabalho:

®{ Home  Econemics  Batch  Dynamics  Equetion Oriented  View  Customize  Resources | Modity | Formet
4 30 leers ture || Mas Flaw Rate -
1 Male Flow Rate = 4 Show i
Display
® : [E Wapor Fraction | Volume Flow Rate | Optwcers (3 Lok Flosheet
Flowsheet P Saream Fezuits : Section Hierarchy
Simulation J I(in‘al o USD Usibties: ____UsDivesr (S [ Eneny Swings: ___ e %) QD || Evchanqers - Unknown: 0 OK: 0 Fisk 0 . Ea
1 " MainHowsheet - | + -
2 Setup =
2 Prepery Sets
23 Analyss
"2 Flowhest
3 Stresms
2 Blocks
Gl Uiktses

- Reactions
& Convergence

3 Flweihisting Options

1 Meddel Bnaby Toalks

% E0 Corfiguration

2 Results Summary

—& Dynamic Configuration

;nqunm
[ semutation @

| |lq_| Wzers/Splitters Hators Eschangens Columnz Feactors Pressure Changers Murigulrtces Salids Selids Separstors Batch Models User Muodel:
E:.'Isa.q,.n.u,—a

§ Energy Analysts l—l_.—. >-v:tj-

= || Materal Miws | Fspla | Ssplit

@ {— Chuck Status )

Figura 3 - Tela inicial de simulagdo do Aspen Plus® V10.

Aqui, encontram-se:

1. Barra de menus — relne recursos agrupados em diferentes categorias, quanto a visualizacdo do
programa, ao fluxograma e opg¢Ges para execucdo da simulagdo, por exemplo;

2. Barra de ferramentas — retne os principais atalhos do programa;

3. Area de trabalho — nela sera construido o fluxograma do processo que sera simulado, assim como exibe
de forma concisa os resultados de uma simulagao;

4, Linhas ou correntes — linhas que conectam os equipamentos em um fluxograma, representando
correntes materiais, de trabalho ou de calor;

5. Biblioteca de modelos — reune os equipamentos que podem ser adicionados ao fluxograma,
representados por blocos ou desenhos esquematicos;

6. Barra de status — retine algumas informacdes sobre a simulacdo. A esquerda, é possivel encontrar uma
descrigdo para a entidade sobre a qual o cursor estd posicionado. A direita, o endereco em que esta
salvo o documento aberto ou o caminho padrdo definido pelo programa e uma verificagdo da simulagdo.
Na Figura 3, essa verificagdo mostra o texto em vermelho Flowsheet Not Complete, o que significa que o
fluxograma ndo estd completo.

1.2.3 Barra de menus e barra de ferramentas
Voltando para a janela de Properties (canto inferior esquerdo), encontramos uma lista de ferramentas
Uteis para a simulacdo. E possivel alterar as unidades de utilizagdo do programa nesta janela.
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m H View Castomrape Resguies
o Setup e R o 5T of Anabyin “’ Y |< v— : ESPue 4 Temary Diag
B Componenis J° Cusbarmiae - ¥ Clean Paismeien SDOECHEME  Jf Estimalion el i ST ey Residus Curses
& Methady #i Prop Sty *ﬂ'-:?" b E""""‘"“V i g il = :':-l I Bepont | [ Mm% PT Envenlcpe
/ Marsgate ." T D Sa0HCE STy f Andlyis
Define the Mavigate to Define a Access Fun the analysis | | Access analysis tools such
4] Switch run
global units popular component by property modes estimation, or as generating Pxy or Txy
tasks drawing the databazes regression curves or ternary diagrams
molecular structure

Figura 4 - Barra de menus da janela Properties.

Na janela Simulation as abas e ferramentas sao diferentes, e sdo resumidas na figura e na tabela abaixo:

m_ Home Economics Dynamics Equation Oriented View Customize Resources Meodify Format
t METCBAR - = s 7 Model Summary || Input Ly
) T2 Unit Sets N_) - I‘ j : 24| Stream Summary ™ | History = P< Sensitivity L F N
MNext [ Reset Control Recor Activated
|74 Paste Panel Lu] Utility Costs [ Report | Analysis 1" Data Fit +F, Pressure Relief
Clipboard Units Run Summary Analysis
Figura 5 - Barra de menus da janela Simulation.
Menu Descricdo e algumas ferramentas
Reune ferramentas que gerenciam arquivos.
File Abrir, salvar, importar e exportar arquivos. Configurar pdgina e visualizar impressao.
Encerrar o programa. Inclui noticias e funcionalidades atualizadas pelo Aspen Plus®.
H Reune ferramentas para edi¢do da simulagdo em trabalho. Pode ser alterado o sistema de
ome )
unidades.
View Gerencia elementos gerais de visualizacdo do documento.
Modify e Ferramentas de edi¢do para o fluxograma. Inserir temperatura, pressao. Alterar formato dos
Format equipamentos. Alterar forma de texto e tabela na area de trabalho.
Dynamics Entrada de dados para uma simulacao dinamica.
Resources | Aba com exemplos. Possui o botdo de ajuda, acessivel também pelo atalho F1.
Tabela 1 - Barra de menus da janela Simulation.
13 ARQUIVO DE AJUDA

Como se pode ver na aba Resources do Aspen Plus®, hd um botdo denominado Help. Esse botdo, que
também pode ser acessado pelo atalho do teclado (F1), entra no arquivo de ajuda do programa. Esse é um
recurso bastante importante para melhor compreensdo do programa. Nele, é possivel encontrar, por exemplo:

Documentagdo tedrica sobre as operagdes unitdrias que podem ser simuladas, como principios
de funcionamento dos equipamentos, equag¢des utilizadas nos cdlculos dos mais diversos
parametros e propriedades de operacdo, bem como referéncias bibliograficas de onde essas
informagdes foram retiradas;

Descricdo e dicas de solugdo (Troubleshooting) para problemas comuns de simulagdo, por
exemplo, de convergéncia e de erros nos cdlculos de propriedades;

Informagdes sobre como devem ser preenchidos os formularios de configuragdao da simulagdo;
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® Informagdes sobre quais linhas podem ser ligadas aos blocos dos equipamentos que compdem o
fluxograma;

® Listagem e informagGes sobre as propriedades fisicas que podem ser calculadas e os modelos
termodinamicos que podem ser empregados.

g Aspen Plus Help ﬁm
7 E————————————————————————————
o - @
Ocultar Woltar  Encaminhar  Home Imprimir Opgoes
Sumrio |[ndice | Pesquisar | @ Accessing Other Help
I ..... Contents . . .
..... B3] Accessing Other Help Welcome to Aspen Plus help, which contains the User Guide, help for
1@ For Assistarce or Information forms, and reference manuals. To view this help, use the contents, index,
and search windows at the left to locate a topic.
- What's New in Aspen Plus V8.4
-4 Getting Started with Aspen Plus Other related, separate help systems are linked below. The product must
- Using Aspen Plus be installed in order to view its help.
-4 Properties Environmert Forms + Custom Help (see the System Management Guide, Appendix A, for
[ZI--@ Simulation Environment Forms customization instructions)
g% fpe; '::50?5{&'5”“3 e Aspen Properties Help
= roupbleshootin: . -
- Giossary < « Aspen Properties Enterprise Database Help
14 Legal * Aspen OLI Hel

*« aspenONE Exchange Help
* Plant View Help

See Also
Copyright

Ras 2 ad

Figura 6 - Visdo geral do arquivo de ajuda do programa.

1.4 CONSTRUGAO DE FLUXOGRAMAS

Como no minicurso serdo feitas simulacdes para a opcdo Flowsheet escolhida como Run Type, é
imprescindivel entender a construcdo do fluxograma, uma vez que isso é obrigatério para executar uma
simulacgdo desse tipo.

1.4.1 Selecionando resultados exibidos na janela do fluxograma
A drea de trabalho em que se encontra o fluxograma (janela Simulation) pode conter as mais diversas

informacgdes sobre o processo apds a conclusdo da simulagdo. Para isso, na barra de menus, clique em Modify
(Flowsheet) e entdo as ferramentas e caixa de botdes sera como a seguinte:

Home Economics Dynami Equation Oriented View Customize Resources Modify Format

5k Rotate *OReconnect™ <+ Join Dﬁ ¥ 3DIcons ¥ Temperature gg GLOBAL - = View Parent . Export
Ik Flip Horizontal Break & 3 Reroute Stream !ﬁ Heat/Work | Pressure N | Show All 3 View Child = Move Selection
< Flip Vertical T Insert = Align Oblj:ct %Show Status~ | [ | Vapor Fraction 0[2;;::2" () Lock Flowsheet | =< Import

Flowsheet Unit Operations | Stream Results ©~ Section Hierarchy

Simulation < Main Flowsheet - | +

Figura 7 - Opg0es de exibi¢do de resultados no fluxograma na aba Modify

Nessa aba, encontram-se:
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1. 3D Icons — altera a forma de visualizacdo dos icones na area de trabalho;
2. Heat/Work — exibir resultados dos célculos para as linhas de calor (Heat) e de trabalho (Work);
3. Show Status — exibir icones de notificagdo sobre erros e avisos associados aos calculos para cada

componente do processo;

4, Stream results (Temperature/Pressure/Vapor Fraction) — exibir resultados e informacg&es sobre as linhas
materiais (Material), como temperatura, pressao, fragdo de vapor, vazdo mdssica, volumétrica ou molar.

Lembre-se que vocé também pode mudar as unidades de todas as medidas, e que o botdo esta na pagina
Home.

Para mudar as configuracGes, clique no botdo File, abaixo da barra de titulo, a esquerda. Clique nele e
entdo no botdo Options no canto direito do menu que aparecera. V4 a categoria Flowsheet e vocé podera editar
ndo so as opg¢des que ja comentamos, mas outras quanto ao estilo e aparéncia do seu fluxograma, como mostra
a Figura 8.

I3 Flowsheet Display Options =N Eol

Simulation
) ] Set default styles for flowsheet B
Properties Basis
Files Results display on Process Flowsheet window
Flowshest Units of measurement: METCBAR -
Plats
Upward Compatibility Units operaticns [C] Heat/Work: %.0f E
Advanced
Startup Streams
] Temperature: %.0f [C] Male flow rate: %.0f
[C] Pressure: %.2f [T Mass flow rate: %.0f
] Vapor fraction: o [C] volume flow rate: Pe.0f
[C] Heat/Waork: %.0f

Status display on Process Flowsheet window

Show errar Show warning Show inactive

Stream and unit operation labels
Automatically assign block name with prefix: B-
Display black name
Automatically assign stream name with prefic

Display stream name -

|

Figura 8 - OpgGes de exibicdo de resultados no fluxograma (versGes recentes do Aspen Plus).

1.4.2 Linhas ou correntes de processo
O Aspen Plus® trabalha com trés tipos diferentes de linhas, que tém como fungdo conectar equipamentos,
transferindo informagdes e resultados de acordo com o tipo de linha. A tabela a seguir traz informagdes sobre
cada um desses tipos.
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Linha icone Descricdo

Carrega os componentes dentro do processo. Esse tipo de linha é obrigatdério
o para completar o fluxograma. Para as correntes de materiais de alimentacao,
deve-se especificar sua vazdo, composicdo e duas condi¢des termodinamicas,
Material como temperatura, pressao e fracdo de vapor. No caso de correntes de reciclo,
por exemplo, o usudrio pode fornecer estimativas iniciais para os calculos.

Linha de
material

Realiza conexdes entre equipamentos que envolvem calculo de carga térmica
em seu balango de energia. Equipamentos cujos modelos calculam carga

Linha de -—-I_}-(?j térmica podem ter linhas de calor na sua saida. Equipamentos cujos modelos
calor aceitam carga térmica como informagdo podem ter linhas de calor alimentadas
Heat a eles. O Aspen adota a convencdo de sinais como positivo quando calor é
fornecido ao equipamento e negativo quando calor é removido.

Realiza conexdes entre equipamentos que envolvem cdlculo de poténcia em
seu balanc¢o de energia. Equipamentos cujos modelos requerem especificagdes
Linha de rl—x% de poténcia podem receber linhas de trabalho. Equipamentos cujos modelos
trabalho calculam poténcia podem ter linhas de trabalho na sua saida. A convencdo de
Work sinais é contraria a das linhas de calor: o trabalho é positivo quando removido

do equipamento e negativo quando fornecido ao equipamento.

Tabela 2 - Linhas ou correntes do processo.

1.4.3 Biblioteca de modelos
Como vimos, o Aspen possui diferentes tipos de correntes para conectar os equipamentos no fluxograma
do processo que serd simulado. O programa possui diversas op¢des de operagdes unitarias, cujos equipamentos
sdo representados por modelos ou blocos, apresentados na Figura 9.

Mixers/Splitters Separators Heat Exchangers Columns Reactors Pressure Changers Manipulators Solids User Models
Mixer FSplit S5plit

Figura 9- Biblioteca de modelos do Aspen Plus.

Observe que os equipamentos estdo divididos em categorias, como mostram as abas acima da lista de
icones. Cada categoria agrupa operagdes com finalidades semelhantes:

®  Mixers/Splitters: blocos que efetuardo a mistura ou fracionamento de correntes.
® Separators: alguns equipamentos de separa¢do, como tanque Flash e decantador liquido-liquido.
® Heat Exchangers: trocadores de calor.

® Columns: diversos tipos de colunas de separagdao, como as de destilagdo e de extragao.
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® Reactors: reatores de diferentes classificagdes e parametros para simulagao.

® Pressure Changers: equipamentos para transporte de fluidos e outros associados as tubulagdes
da planta. Reline bombas e compressores, além de tubos e valvulas.

® Manipulators: blocos para manipulagdo do processo, como mudanga na classe da corrente,
alteragdo arbitraria das propriedades de uma corrente, entre outras.

® Solids: equipamentos de separagdes unitdrias com sélidos, como ciclone, filtro, precipitador
eletrostatico, peneira, entre outros.

1.4.4 Organizando o fluxograma
Ter um fluxograma organizado ndo é pura questdo de estética ou de preferéncia. Um processo grande e
complexo pode ser de dificil visualizagdo e entendimento se o fluxograma for feito de qualquer forma. Na Figura
10 (a), podemos ver um tanque de mistura ao qual estdo conectadas correntes adicionadas de qualquer forma.
Além disso, nem as correntes nem o bloco do tanque receberam um nome.

(a) (b)
- b

1 d
L
B1 B1

(e) i

Figura 10 - Fluxograma de tanque de mistura com corrente de alimentagdo e de saida.

Ao clicar em uma corrente, pequenos quadrados pretos aparecerdo nos cantos e nas medianas dos
segmentos mais compridos. Vocé pode alterar a forma das correntes clicando e arrastando esses quadrados. Na
Figura 10 (b) comegamos a posicionar melhor a corrente de alimentagdo, arrastando a seta vermelha (a
esquerda do tanque) até o seu topo, mudando o ponto onde a corrente se conecta ao bloco. Na Figura 10 (c),
fazemos o mesmo para a corrente de saida, fazendo com que ela saia do fundo do tanque. Pensando em um
fluxograma que segue da esquerda para a direita, clicamos e arrastamos as extremidades (as setas brancas sem
preenchimento) das duas correntes para posi¢des mais adequadas, conforme as Figura 10 (d) e 10 (e). Como o
ponto de destino da corrente de saida continua apontando para a esquerda, devemos clicar com o botdo direito
na corrente e em Rotate Icon — Flip Horizonzally. Por fim, renomeamos as correntes e o bloco. Isso pode ser
feito com o atalho Ctrl+M apds clicar no objeto que deseja renomear ou entdo clicando nele com o botdo
direito e em Rename Block. Assim, chegamos ao resultado da Figura 10 (f).
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Arrumar um fluxograma dessa forma nem sempre é tdo simples, especialmente quando as correntes e os
blocos insistem em continuarem desalinhados. Na Figura 11 (a) encontramos esse tipo de situagdo, mas,
felizmente, o Aspen Plus® possui uma ferramenta que agiliza a tarefa. Clicando em um local vazio do fluxograma
e arrastando até um ponto em que a caixa de sele¢do compreenda todas as correntes e os blocos que vocé
deseje alinhar, selecionamos os trés tanques e todas as correntes conectadas a eles, como mostra a Figura 11

(b).

Figura 11 - Fluxograma de um conjunto de tanques de mistura.

Em seguida, basta usar o atalho CTRL + B ou, ap0ds clicar com o botdo direito em qualquer um dos objetos
selecionados, clicar em Align Blocks.

1.5 CONFIGURACOES GLOBAIS DA SIMULACAO

O Aspen Plus® pode trabalhar com diferentes tipos de substancias, desde as mais comuns até as mais
complexas para se definir um modelo que descreva sua natureza quimica e propriedades termodindmicas.
Dependendo nao s6 do tipo de substancia, mas também se é um fluido ou um sélido, além de como esse sélido
é considerado, deve-se definir a classe das correntes do processo.

Assim, torna-se necessario apresentar primeiramente o formuldrio de configuragGes globais do Aspen
Plus®. Ao abrir o Setup, vocé devera encontrar o formulario apresentado na Figura 12.
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& Global |Description Accounting | Diagnostics | Information

Title:

Global unit set:  METCBAR - Global setings
Input mode: Steady-State -
Stream class: CONVEN -
Flow basis: Mole -
Armbient pressure: 101325 bar -
Ambient temp.: 10 C
Valid phases: -
Free water No -
Operational year: 8768 hr -

Figura 12 - Formulario Setup.

1.5.1 Sistemas de unidades
Aqui, vocé podera dar um titulo para o seu trabalho, bem como definir globalmente o sistema de unidades
de medida dentre os seguintes:

® ENG - sistema inglés de engenharia.
® MET —sistema métrico de engenharia.

® METCBAR — sistema padrdao do Aspen, semelhante ao MET. Trabalhara com a temperatura em
graus Celsius e pressao em bar, por exemplo.

® S| -Sistema Internacional.

Podemos também criar nosso proprio sistema de unidades. Enquanto vocé estiver na janela de um
formuldrio, vocé encontra a esquerda todos os formularios organizados em pastas de trabalho. Expanda a pasta
Setup e clique em Units-Sets. Na area de trabalho, vocé vera a janela mostrada na Figura 13.

Mame Status
b | EMNG Input Complete
MET Input Complete
METCBAR Input Complete
Sl Input Complete
Mew... |

Figura 13 - Lista de sistemas de unidades do Aspen.

Aqui sdo encontrados todos os sistemas de unidades implementados no programa e os criados pela/o
usudria/o. Para criar um novo sistema, basta clicar em New e dar um nome a ele.
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& Standard |Heat ITransport Concentration ISize ICurrenc_b,r Miscellanecus I@Information

Copy from: METCEBAR -

Temperature related

Delta T: C -
Flow related Inverse temperature:  1/K -

Mass flow: kg/hr -

N Pressure related

Mole flow: kmol/hr -
- Pressure: bar -

Volume flow:  |/min -
Delta P: bar -

Flow: kg/hr -
Delta P/ Height  mm-water/m -

Flux: I/sqm-sec -
Head: m-kgf/kg -

Mass flux: kg/sqm-hr -
Inverse pressure:  1/bar -

Figura 14 - Janela para configuragdo de um novo sistema de unidades.

Observe na Figura 14 que é possivel usar um sistema ja existente como base para seu novo sistema de
unidades. Isso facilita bastante, ja que sdo bastante numerosas as unidades que vocé deve configurar. Por
exemplo, a imagem mostra a aba Standard, onde estdo presentes as unidades mais comuns, como as
relacionadas a vazdo (Flow related), a temperatura (Temperature related) e a pressado (Pressure related). Nas
outras abas vocé encontra as unidades de medidas:

® De calor (Heat);

® De propriedades de transporte (Transport);

® De concentragdo (Concentration);

® De dimensao (Size);

® Para andlises financeiras (Currency);

® Que ndo se encaixam as outras categorias (Miscellaneous).

E informacgdes sobre o sistema que vocé estad configurando, na aba Information.

1.5.2 Parametros globais
Na Figura 15, encontramos no lado direito da janela o conjunto Global Settings. Ele retine todos os
parametros globais para a sua simulagdo:

I & Global |Descriptior| IAccounting I Diagnostics IInformation |

Title:

Global unit set  METCBAR - Global settings
Input mode: Steady-State -
Stream class: CONVEN -
Flow basis: Mole -
Ambient pressure: 101325 bar -
Ambient temp.: 10 5
Valid phases: -
Free water: No -
Operaticonal year: 8766 hr -

Figura 15 - Formulario Setup.
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® [nput mode: define se os dados de entrada para a sua simulagdo sdo para regime permanente ou
estacionario (Steady-State) ou em regime transiente* (Dynamics).

® Stream class: define globalmente a classificacdo das correntes do processo simulado, como sera
visto posteriormente.

® Flow basis: define em que base as vazGes no processo estardo, podendo ser em base molar
(Mole), base massica (Mass) ou em base normal volumétrica** (StdVol).

® Ambient pressure: define a pressdo ambiente. Informagdo importante para calculos que
considerem a pressao relativa. Por padrdo, o Aspen usa a pressdo atmosférica no nivel do mar.

® Ambient temp.: define a temperatura ambiente. Informagdo necessaria apenas quando o modo
de entrada é definido para regime transiente.

® \Valid phases: determina quais fases serdo consideradas nos cdlculos. Se deixado em branco, essa
opgao sera definida localmente em cada bloco.

® Free water: opc¢do especial para calculos de simulagdo de processos em que estejam presentes
sistemas agua-hidrocarbonetos ou dgua-organicos. Ao selecionar a opg¢do “Sim”, vocé definira que
o Aspen tratara a agua presente nesses sistemas como uma segunda corrente liquida pura,
sempre que for possivel a sua decantacdo. A opgao “Dirty Water” usara um modo de calculo para
tratar a dgua decantada desses sistemas como uma segunda corrente liquida, mas com tragos de
componentes hidrocarbonetos ou outros compostos organicos.

® Operational year: determina por quanto tempo a planta simulada estard em operagdo durante
um ano.

*Regime transiente: processos em regime transiente podem ter seus dados e seu fluxograma construidos
no Aspen Plus®, mas a sua simulacdo é preparada em outro programa da AspenTech, o Aspen Dynamics®.

**Normal volume: essa base é definida como o volume ocupado por uma substdncia a 60°F e 1 atm. Por
padrdo, o Aspen utiliza para essa opgdo o normal volume liquido. Esse valor é convertido pelo programa através
de diferentes correlagGes, como a Equacdo de Rackett. Caso vocé queira usar ndo o normal volume liquido, mas
o normal volume gasoso, deve-se usar a base molar com unidade que tenha um “s” (de Standard), como
MMscfd ou MMscmh. Através dessa opgdo, definindo o normal volume gasoso com unidade normal pé cubico
(scf), o gas é avaliado como um gas ideal a 60°F e 14,696 psia e, com unidade normal metro cubico (scm), como
gas ideala 0°Ce 1 atm.

1.5.3 Classificacdo das correntes do processo
Agora que entendemos melhor as configuragOes globais, resta conhecer uma das mais importantes, que é
a classificagdo das correntes (Stream class). Expandindo a lista de opg¢des para esse campo, vocé encontrara as
classes apresentadas na Figura 16.

COMVEN

MIXMC
MIKCISLD
MIXNCPSD
MIXCIPSD
MK CIMC
MCINCPSD

Figura 16 - Classificagdo global das correntes do processo.

Por padrdo, o Aspen seleciona a classe convencional (CONVEN). Esta opgao é vélida para simulagdes de
processos que nao envolvam sdlidos. Pode-se ja concluir que sélidos sdo mais complexos de serem avaliados e
essa avaliagdo é feita separando uma corrente em duas ou mais, dependendo do tipo de sélido. A parte
convencional da corrente é chamada MIXED, cujo prefixo é MIX ou M. Nela encontram-se todos os
componentes fluidos ou convencionais. Por convencional, entende-se aquele componente cujas propriedades
fisicas e quimicas podem ser expressas usando o banco de dados e os modelos e equagdes existentes no Aspen.
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Sélidos convencionais sdo tratados pelo termo CI e os ndo convencionais, pelo termo NC. Para a simulagdo de
varios equipamentos, é necessario fornecer a distribuicdo granulométrica dos sdlidos presentes. Neste caso, a
classe recebe o sufixo PSD, enquanto que o sufixo SLD significa que ndo é necessario fornecer a distribuicdo
granulométrica. Assim, temos as seguintes opgdes:

® CONVEN: corrente tipo MIXED, formada apenas por fluidos convencionais.

® MIXNC: corrente dividida em MIXED e em outra de sélidos ndo convencionais sem distribuicdo
granulométrica.

® MIXCISLD: corrente dividida em MIXED e em outra de sélidos convencionais sem distribuicdo
granulométrica.

® MIXNCPSD: corrente dividida em MIXED e em outra de sdélidos ndo convencionais com
distribuicdo granulométrica.

® MIXCIPSD: corrente dividida em MIXED e em outra de sdlidos convencionais com distribui¢cdo
granulométrica.

® MIXCINC: corrente dividida em MIXED e em outras duas, uma com sélidos ndo convencionais e
outra com sélidos convencionais, ambas sem distribuicdo granulométrica.

® MCINCPSD: corrente dividida em MIXED e em outras duas, uma com sdlidos ndo convencionais e
outra com sélidos convencionais, ambas com distribuicdo granulométrica.

1.5.4 Personalizando os intervalos de distribuicdao granulométrica
Muitas operacGes com sdlidos dependem de medidas que sdo diferentes de acordo com o tamanho da
particula. E muito dificil que, em uma quantidade de sélidos particulados, todas essas particulas sejam de
mesmo tamanho e formato. Como seria invidvel analisar cada particula individualmente, torna-se necessaria a
presenca da Estatistica. Quando ndo hd problema, podemos avaliar a operagdo com base em um didametro
médio de particula, mas, mesmo uma quantidade maior de medidas estatisticas ndo substitui uma distribuicao.

No estudo de sdlidos particulados, é importante o conhecimento de sua distribuicdo granulométrica
(particle size distribution ou PSD).

Unimaodal

Weight Fraction
Weight Fraction

DP, oP,

Figura 17 - Exemplos de distribui¢Ges. A distribuigdo unimodal exibe um comportamento semelhante a distribuicdo normal.
Distribuicdes com dois picos sdao chamadas de distribui¢des bimodais e, com mais picos, multimodais.

Na analise granulométrica, diferentes faixas de didmetro de particula sdo avaliadas quanto a fragdo
massica que representam com relagdo ao conjunto. Quanto menores forem essas faixas, mais continua é a
curva que pode ser construida a partir da distribuicdo, que pode apresentar um ou mais picos. O mais
interessante da observacgdo grafica dessa analise é ter conclusdes a respeito da homogeneidade das particulas.
Se o grafico desenhado for mais achatado, significa que o didametro das particulas é consideravelmente
heterogéneo e, havendo um pico e este for bastante acentuado, teremos uma distribuicdo mais homogénea.
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Entretanto, nem sempre estd disponivel a curva de distribuicdo granulométrica. Assim, a analise
granulométrica é feita com faixas de granulometria, cujas fragdes massicas sdo avaliadas. O Aspen Plus® traz
como padrdo a tabela de distribuicdo granulométrica com dez faixas de granulometria de 0 a 200 micra, cada
intervalo com 20 micra. Caso deseje editar essa tabela, abra o Setup e expanda essa pasta de trabalho. Dentro
dela, encontrard outra pasta chamada Solids e, dentro dela, o formuldrio PSD, como mostra a Figura 18.

Gt < Main Flowsheet Solids - PSD | +
All tems - I @Mesh | Information |
4 L5 Setup o - PSD mesh ID: PSD Particle size distribution mesh
(@] Specifications
(@] Calculation Options PSD Mesh Int. tower HIEESS
(@] Stream Class PSD mesh type: User - gﬂ iz
4 |7 Solids " A -
psp No. of |.ntfn.rals: 10 v . . . 40 60
£ Comp-Groups Lower limit: Upper limit: Size units: 4 60 80
I g Comp-Lists S v 3 80 100
(@] Costing Options 6 100 120
I g Stream Price 7 120 140
b Lig Unit Sets Caution: If you reduce the number of intervals, data will be 8 140 160
(@] Custom Units lost for the removed intervals wherever this PSD is used. 9 160 180
(@] Report Options E
" 10 180 200
I @ Property Sets
1 Analysis
I g Flowsheet
I+ Lo Streams
I Lg Blocks
 Utilities

Figura 18 - Janela para configuragdo das faixas granulométricas.

1.6 EXECUTANDO UMA SIMULAGCAO

Agora que sabemos configurar os parametros de uma simulagdo e construir fluxogramas, vamos colocar
tudo o que foi visto até aqui em pratica, para entdo sabermos o que é necessario para executar uma simulacdo.
Para isso, vamos resolver um exemplo.

1. Ap0s abrir o Aspen Plus®, crie uma simulagdo a partir do modelo General with Metric Units.
2. Construa o fluxograma como mostrado na Figura 19.
2> 5] >
=] =

u1 e

Figura 19 - Fluxograma do exemplo da Aula 1.

O bloco S1 é um bloco FSplit e os blocos M1 e M2 sdo blocos Mixer. As correntes mostradas no fluxograma
sao todas do tipo Material. Também é importante observar as extremidades das linhas de corrente no
fluxograma. Nas correntes A e B, sua origem é representada por uma flecha grande e vazia. Isso significa que ela
possui dados de entrada e ndo parte de algum bloco. Na corrente S, pode-se observar que o destino da
corrente é representado também por uma flecha grande e branca, o que significa que seus resultados de saida
ndo estdo sendo levados a outro bloco. Quando a origem de uma corrente esta ligada a saida de algum bloco,
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ndo ha uma flecha e, quando o destino de uma corrente estd ligado a entrada de algum equipamento, a flecha
passa a ser preenchida e menor.

Isso é importante para perceber erros na montagem do fluxograma. Caso alguma corrente que deveria
estar conectando dois blocos ndo tenha sido colocada corretamente, vocé podera notar isso pela representacdo
da sua origem e/ou do seu destino.

3. Concluido o fluxograma, vocé encontrard no canto direito da janela
do programa, na Barra de Status, a mensagem Flowsheet Complete.
Caso aparecga Required Input Incomplete significa que faltam dados
das correntes (como escolha dos componentes, que serd vista a
seguir), mas ndo significa que o fluxograma esta errado. Clique no
botdo Next ou F4 para ser direcionado a préxima etapa.

4. Abra a janela do Setup e verifique se as configuragdes globais estdo
corretas. Precisaremos usar o sistema de unidades METCBAR e
classificagdo global das correntes CONVEN. O restante pode ser
mantido como o padrdo.

1.6.1 Especificagdes dos componentes em uma simulagao
Esses quatro primeiros passos consistiram do que haviamos visto até aqui. Temos as configuragdes globais
e o fluxograma preparados. Agora, precisamos escolher as equagdes usadas, os componentes do processo e,
também, inserir os dados do projeto. Primeiro, vamos especificar os componentes.

5. Clicando em Next (ou usando o atalho F4), vocé sera enviado para a
janela de especificagdo dos componentes.

@ Selection | Petroleum |N|:|r1cu:umrer1ti|:|nal IEnterpriseDatahase |Ir1fu:urmati|:ur1 |

Select components:

Compeonent ID Type Component name Alias
WATER Conventional WATER H20
ETHANOL Conventional ETHANOL CZH60-2

| 2
Find | [ Elec Wizard | [ Uzer Defined | [ Reorder | [ Review

Figura 20 - Tabela para especificacdo dos componentes para a simulacdo.

A Figura 20 mostra a tabela de componentes ja especificados para este exemplo. Na aba Selection, temos
que listar todos os componentes existentes no processo inteiro, seja matérias-primas, produtos ou
intermediarios do processo. Observe que listamos dois componentes: agua e etanol. Ao escolher os
componentes, devemos lembrar que a interface do programa esta em inglés, portanto, ao buscar componentes
no banco de dados do Aspen, deve escrever o seu nome em inglés.

A primeira coluna é Component ID. Se vocé souber algum termo que identifique seu componente no
banco de dados, pode digitd-lo nesse campo, como o nome ou a férmula quimica. Na coluna Alias,
encontramos a férmula quimica daquele componente. Entretanto, ndo se esqueca da existéncia de isdbmeros,
entdo existem muitas substancias que possuem mesma formula quimica. Para diferencia-las, o banco de dados
guarda a formula com algum sufixo. Por exemplo, as formas alotrdpicas do carvdo sdo o grafite e o diamante.
No banco de dados, o carvao grafite é identificado como C e o diamante, como C-D. Quanto a isdmeros, ja
encontramos um exemplo no que estamos resolvendo. O etanol e o éter dimetilico sdo isomeros, entdo o alcool

é identificado por C2H60-2 e esse éter, por C2H60-1.

Em todo caso, um recurso muito Util pode ser usado, que é o mecanismo de busca do programa. Na janela
de especificagdo dos componentes, podemos encontrar abaixo da tabela o botdo Find. Ao clicar nele, a janela
mostrada na Figura 21 sera exibida.



24

Compounds | Databanks

Search criteria

7 Begins with

Mame or Alias: @ Contains ethanal
! Equals
New Search |
Compound class: All v|
Help |

Moaolecular weight:  From To
Boiling point: From To 5 v|

Compounds found matching the specified criteria

Compound name  Alias Databank  Alternate name MW  BP <C>  CAS number Compound class — *
CIETHYLEME-GLYC C7H1603-D1 APVT3ZPU  2-(2-Propoxyei 1482 21484  6B81-94-3 OTHER-POLYFUI
METHYL-ETHANO C3HINO APV732ZPU  (2-Hydroxyethy 7511 158 109-83-1 POLYFUNCTION,
P-TOLUALCOHOL C8H100-D2  APV73ZPU  (4-Methylphen 1221 217 589-18-4 AROMATIC-ALCC
EG-MONQOEUTYL- CBH1603 APVT3I2PU  1-Acetowy-2-bv 1602 192 112-07-2 POLYFUNCTION, -

Matches found : 94

Figura 21 - Janela de busca de componentes do banco de dados do Aspen.

No box Search criteria, definimos as preferéncias para a busca, como preferéncias sobre a busca por nome,
classe do componente, peso molecular e temperatura normal de ebulicdo. Ao clicar em Find Now, serdo
exibidos todos os componentes que se encaixam nos critérios selecionados. Note que, na Figura 21,
procuramos por um componente cujo nome contém o termo “ethanol”. Assim, 94 resultados foram
encontrados, dos quais sdo exibidos seu nome, sua formula quimica (com algum sufixo, caso exista outro
componente com a mesma férmula), peso molecular (MW), temperatura normal de ebuli¢cdo (BP), registro CAS
(do banco de dados do Chemical Abstracts Service, divisdo da Sociedade Americana de Quimica) e sua
respectiva classe.

Use a forma que mais achar conveniente para escolher a dgua e o etanol e vamos voltar a Figura 20.
Observe a coluna Type. Assim como escolhemos anteriormente a classe das correntes na simulagdo, também
temos que selecionar o tipo de cada componente que estamos trabalhando. Cada tipo tera sua aplicagdo de
acordo com o tipo de processo que se deseja simular. Neste minicurso, nos restringiremos ao uso de apenas
dois desses tipos: Conventional e Solid.

1.6.2 Especificando o modelo termodinamico
Este é um dos principais assuntos da segunda aula deste minicurso, entao vocé vera com maiores detalhes
o procedimento para a escolha do modelo termodindmico mais adequado no capitulo da Aula 2. Nesta aula,
vamos apenas inserir as informagdes necessdrias para prosseguir com o exemplo que estamos resolvendo.

6. Clicando em Next novamente, vocé serd encaminhado a janela de
escolha do modelo termodinamico. Neste exemplo, usaremos o
modelo IDEAL.

Feito isso, a janela do Physical properties devera ficar como mostrado na Figura 22.
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& Global |Flowsheet Sections | Referenced | Information

-Property methods & options —————————  Method name:
Method flter COMMON T IDEAL - Methods assistant...
Base method: IDEAL -
Henry components: - | £l Madify
-Petroleum calculation options Vapor EOS: ESIG
i
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 =
Water solubility: 3 - Ligquid gamrmna: GMIDL
Data set: 1 :

-Electrolyte calculation options

Liquid melar enthalpy:  HLMXE2
Chermistry ID: -

Liguid melar volume: VLMEK01
Use true components

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 22 - Especificagdo do modelo termodinamico para o exemplo da Aula 1.

1.6.3 Especificacdo das correntes do processo
Com excegdo do fluxograma e as configuragBes globais, todos os outros passos realizados até aqui sdo
feitos no ambiente Properties nas versées do Aspen Plus® a partir da 7.3.2. No caso, passariamos para o
ambiente Simulation. Se estivéssemos trabalhando com versdes anteriores (7.1 ou 7.3), fariamos todas as
configuragées no mesmo ambiente. Clique na janela Simulation para a proxima etapa.

7. Ao clicar em Next quando na janela Simulation, vocé chegara ao
formuldrio para especificagdio da primeira corrente com dados
incompletos. Vocé também pode fazer isso clicando duas vezes em
alguma corrente do fluxograma.

Para especificar uma corrente, precisamos preencher um formuldrio para cada uma das correntes.
Observe a Figura 23.

I o Mixed | CISclid | MWC Solid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information

Flash Type: Temperature = Pressure = ~Compaosition
Mole-Flow *  kmolihr -

- State variables

Ternperature: C - Component Value

Pressure: bar - ETHAN-01

Vapor fraction: WATER

Total flow basis:  Mole A

Total flow rate: kmolhr - Totalk ©

Solvent:

w | Reference Temperature
v | Component Attributes

w | Particle Size Distribution

Figura 23 - Formulario de especificacdo de uma corrente.
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Logo acima, vemos as trés primeiras abas: Mixed, Cl Solid e NC Solid. Essas abas se referem as
subcorrentes que mencionamos anteriormente. Selecionando uma classe diferente da CONVEN para a corrente
que vocé esta especificando, outra aba além da Mixed estara aberta para configuragdo. De qualquer forma,
todas elas tém uma aparéncia semelhante. No entanto, todas as subcorrentes devem possuir a mesma pressao.

Voltando a aba Mixed, precisamos selecionar duas das seguintes propriedades para especificar as variaveis
fixas para a corrente: temperatura, pressdo e fracdo de vapor (total). Feito isso, digitamos nos campos
correspondentes tais propriedades e escolhemos sua respectiva unidade de medida.

Para a composi¢do, podemos fazer de diversas formas. Observe a caixa a direita. Temos duas opg¢des, uma
para escolher o que o valor na tabela representa, seja vazao, concentragdo ou fragdo e a unidade de medida.
Dependendo da opgao escolhida, devemos proceder de forma adequada:

® Mole-Flow, Mass-flowc e StdVol-Flow: ndo precisamos preencher na caixa da esquerda as
informacgdes totais da corrente, pois essas opgdes representam valores de vazdo.

® Mole-Frac, Mass-Frac e StdVol-Frac: devemos preencher na caixa da esquerda as informagdes
totais da corrente e tomar cuidado com a soma das fragOes. Caso ndo seja 1, o Aspen alertara
sobre isso e normalizara as fragdes para que somem a unidade.

® Mass-Conc e Mole-Conc: além das informagdes totais da corrente, devemos especificar qual dos
componentes é o solvente da mistura.

Outro fato importante a se saber para usar opg¢des de concentragdo é que a corrente deve ser
obrigatoriamente monofasica. Dependendo das condi¢Ges da corrente, o Aspen é capaz de fazer célculos de
problemas tipo Flash para determinar a composicdo da fase vapor e da fase liquida. Ao desejar trabalhar
somente com uma fase, devemos ir a aba Flash Options, como mostra a Figura 24.

| & Mixed | Cl1Sclid | M Solid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information

Streamn flash calculation options
| Calculate stream properties
Valid phases: Vapor-Liguid -

Maximum iterations: 30

€ ¥

Error tolerance: 0 0001

(]

Figura 24 - OpgGes de célculo tipo Flash para uma corrente.

Na caixa Valid Phases definimos quais sdo as fases que o programa considerara nos calculos. Assim, ao
usarmos uma opg¢ao de concentragdo, para que a corrente trabalhada esteja em uma Unica fase, devemos
escolher Vapor-Only, Liquid-Only ou Solid-Only. Outra forma é especificar a fragdo total de vapor como sendo 1
(vapor no ponto de orvalho) ou 0 (liquido no ponto de bolha). Ao alterar as configuragdes nos calculos tipo
Flash, tome cuidado com as condicGes de temperatura e pressdo, para que uma corrente especificada como em
fase liquida ndo esteja em condigdes nas quais estaria em estado vapor, na verdade.

Na aba Mixed, em Reference Temperature, especificamos a temperatura de referéncia para o volume, caso
escolhamos a vazdo volumétrica no campo Total flow basis. Dependendo do tipo de componente presente,
serdo necessarios atributos que devem ser inseridos em Component Attributes. Como trabalharemos apenas
com solidos e fluidos convencionais, ndo precisaremos nos preocupar com isso.

Temos também a caixa Particle Size Distribution, que trata de especificar a distribuicdo granulométrica da
corrente, mas ela so esta disponivel nas subcorrentes C/ Solid e NC Solid e isso se a classe da corrente receber o
sufixo PSD. N3o se esqueca de, ao trabalhar com essas subcorrentes, especificar na janela de componentes os
tipos dos componentes solidos no processo (por exemplo, Solid ou Nonconventional).

Sabendo disso, especifique as correntes A e B com os seguintes dados:

® Corrente A: vazdo molar de 100 kmol/h de dgua a 25°C e pressdo de 1 bar.



27

® Corrente B: vazio molar de 50 kmol/h de etanol a 25°C e pressdo de 1 bar.

1.6.4 Especificando os modelos de operacdes unitarias ou blocos
Agora que especificamos as correntes, restam apenas os equipamentos que, como ja sabemos, possuem
uma grande quantidade de modelos matematicos que os representam. No Aspen Plus® eles aparecem como
blocos no fluxograma e devemos escolher, para cada operagao, seu modelo matematico, condi¢ées de operagao
e metas de calculo.

8. Clicando em Next, vocé ird para o formulario para especificacdo do
primeiro bloco que esteja com informag¢des insuficientes para
simulagdo. Vocé também pode fazer isso clicando duas vezes em
algum bloco no fluxograma.

Neste minicurso ndo chegaremos a trabalhar com mais da metade dos blocos do Aspen Plus®, mas a ideia
é bastante semelhante para todos eles. E importante que vocé conheca a operagdo unitaria que os modelos
representem, assim sabera quais informacdes deverdo ser fornecidas aos mais diversos métodos de calculo. Em
caso de duvidas, recorra sempre ao arquivo de ajuda do Aspen. Ao passarmos pelo sumario do arquivo de
ajuda, podemos encontrar dois itens muito importantes para essas situacGes, como mostra a Figura 25. Ha
topicos de ajuda para as informagdes que devem ser dadas nos formuldrios dos blocos, encontrando o item

Simulation Environment Forms [ Blocks, que terd uma lista com todos os blocos existentes no programa e, para

cada um, tdpicos de ajuda que tratam de descrever os campos de todos os formularios para seus respectivos
blocos. E, em Aspen Plus Reference [] Unit Operation Models Reference Manual, encontramos base tedrica
sobre as operagdes capazes de serem simuladas com o Aspen Plus®, além de que informagGes devem ser
fornecidas e também, equac¢des e modelos utilizados. Muitos tdpicos de ajuda do programa trazem referéncias
bibliograficas de onde as informagdes foram retiradas.

= l:@ Simulation Environment Forms =8 [ﬂ] Aspen Plus Reference

- Setop e [2] Aspen Plus Reference
I @ Property Sets l @ Equation Orented Maodeling Reference Manual
G- Analysis =B V] Unit Operation Models Reference Manual

- Flowshest

@ Streams

- Blocks

G- Utilities

-4 Reactions

- Convergence

- Flowshesting Options
G- Model Analysis Tools
- EO Configuration
G- Results Summary

- 2] Unit Operation Madels Reference

@ Chapter 1: Mixers and Splitters

1@ Chapter 2: Separators

- Chapter 3: Heat Exchangers

(-8 Chapter 4: Columns

- Chapter 5: Reactors

1@ Chapter 6: Pressure Changers

(- Chapter 7: Manipulatars

- Chapter 8: Solids

[+ Chapter 9 Solids Separators

@ Chapter 10: User Models

- Chapter 11: Pressure Relief

@ Appendix A: Advanced Distillation Features
@ Appendi: B: Common Features for Solid Models

Figura 25 - Arquivos de ajuda do Aspen Plus® interessantes para a especificagdo de blocos.

Neste exemplo, o primeiro bloco a ser especificado é o Mixer M1. Na Figura 26 vocé pode ver o formulario
para esse bloco.
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Mixer specifications

Pressure: a bar =
Valid phases: Vapor-Liguid W
Temperature estimate Convergence parameters
C v Maximurmn iterations: 30 o
Error tolerance: 0.0001

Figura 26 - Formuldrio para especificagdo de um bloco Mixer.

Comegamos informando sobre a pressdo do misturador. Lembre-se que as unidades de pressao podem se
referir a pressdo absoluta ou a pressdo relativa (gauge). No caso de unidades de pressao absoluta, especificar
pressGes positivas informara a pressdo de saida da mistura e aquelas menores ou iguais a zero informarao a
perda de carga no misturador. No caso de unidades de pressdo relativa, o Aspen entendera como a pressao de
saida do equipamento.

No campo Valid phases, informamos as fases consideradas nos calculos de equilibrio e, no caso em que
possa ocorrer mudanca de fase, uma estimativa para a temperatura de saida pode ser informada no campo
Temperature estimate, apesar de ser opcional. Na caixa Convergence parameters, opgGes de calculos podem ser
definidas.

Assumamos que ndo haja perda de carga no misturador. Mantenha as informagdes como na figura e
escolha Next e faga 0 mesmo para o segundo misturador. Vocé chegard ao formulario do bloco FSplit S1. Nele
temos que informar como as correntes alimentadas ao separador serao fracionadas e podemos fazer isso de
forma simples, como estabelecer diretamente a fragao da corrente original para cada corrente fracionada ou
valores exatos ou limites para a vazdo de cada corrente fracionada. Neste exemplo, 40% da corrente A serd a
corrente Al. Ao colocar 0,4 para o campo Value de Split fraction, resta preencher a coluna Stream order, que
serve apenas para informar a ordem em que o programa fara os calculos. Chegaremos ao que estd na Figura 27.

@ Specifications | Flash Options |KE:.-'Ccmpcnent: ||nf0rmati0n |

Flow split specification for cutlet streams
Stream Specification Basis Yalue Units Key Comp Mo Stream order
Al Split fraction 0.4 1
Iy 2

Figura 27 - Formulario do bloco FSplit preenchido para o exemplo da Aula 1.

1.6.5 Execucdo e andlise dos resultados da simulacdo
Chegamos ao ultimo passo.

9. Ao clicar em Next, uma janela aparecerd para confirmar se vocé
deseja executar a simulagdao, como mostra a Figura 28.

All required input is complete. You can run the simulation now, or enter more input. Te enter
more input, select Cancel, then select the input you want from the Simulation pane.

Run the simulation now?

ok || cancel

Figura 28 - Janela para confirmacdo antes da execucdo da simulagao do projeto.

Essa mensagem de confirmacdo aparece quando pelo menos os dados de entrada obrigatdrios estdo
inseridos. Como vocé pode ver nela, mais dados podem ser informados. Enfim, de qualquer forma, ja podemos
dar inicio aos calculos. Clique em OK. O painel de controle sera aberto, dando inicio a simulagdo. Ao fim dela,
veremos a janela como na Figura 29.
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Hide Sequence <

-:*Processing input specifications ... “
4 | Calculation Sequence ,
&5 Flowsheet Analysis
@ COMPUTATION ORDER FOR THE FLOWSHEET:
am S1 ML M2

-*Calculations begin

Block: 51 Model: FSPLIT
Block: M1 Model: MIXER
Block: M2 Model: MIXER £

-»Simulation calculations completed

#+*  No Warnings were issued during Input Translation #%*

#£%  No Errors or Warnings were issued during Simulation ### =

+ | Show EOQ Control

Figura 29 - Desenvolvimento da simulagdo no painel de controle.

Essa janela traz todas as informagdes sobre o desenvolvimento dos célculos. A esquerda, temos listada a
ordem em que os blocos do fluxograma serdio calculados. A direita, temos o registro de todo o procedimento.
Note que, apds a linha de “->Calculations begin ...”, aparecem algumas linhas com o nome que damos aos
blocos e o tipo do bloco ao lado. Como informamos corretamente os dados para esta simulagdo, nenhum texto
aparece entre essas linhas, mas, por exemplo, erros e alertas nos calculos de cada bloco apareceriam apds a
linha que enuncia o inicio de seus calculos.

“«

Apods a linha “->Simulation calculations completed ”, veremos o resumo do relatério de simulagdo. Se
alertas ou erros ocorreram, o nimero e o tipo de erro ou alerta serdo resumidos nessa parte.

Agora podemos analisar os resultados. Todas as correntes e todos os blocos tém em sua pasta na arvore
de trabalho uma planilha chamada Results. Para ver todos os resultados mais importantes reunidos em um sé
lugar, procuramos na arvore a pasta Results Summary e, dentro dela, a planilha Streams. Nela, veremos
resultados de balango de massa e de energia, assim como algumas propriedades fisicas para cada corrente,
como mostra a Figura 30.

[ Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petro. Curves | Poly. Curves | Solids
Display: All streams  |v| Format FULL v Strearn Table ] l Copy All
A Al > A2 ~ B ~ Bl ~» S ~

Substream: MIXED
Male Flow kmal/hr
WATER 100 40 60 0 40 100
ETHANOL 0 0 0 50 50 50
Total Flow kmaol/hr 100 40 60 50 G0 150
Total Flow kg/hr 1801,53 720611 108092 2303 45 3024,06 410498
Total Flow I/min 30,208 12,0832 181248 48,0782 59,9797 78,0248
Temperature C 25 25 25 25 25 25
Pressure bar 1 1 1 1 1 1
Vapor Frac 0 0 0 0 0 0
Liquid Frac 1 1 1 1 1 1
Solid Frac 0 0 0 0 0 0
Enthalpy cal/mal -682322 -66232,2 -68232,2 -66277,7 -67146,4 -67580,7
Enthalpy cal/gm -3787 46 -378746 -378746 -1438,66 -1098 38 -246047
Enthalpy cal/sec -1,8953e+06 -758140 -1,1372e+06 -920520 -1,678Te+06 -2,8159e+06

Figura 30 - Planilha dos resultados resumidos para todas as correntes materiais do processo.
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Nessa tabela comegamos vendo a composicdo de cada corrente na forma de vazdo em base molar. Em
seguida, propriedades totais, como a vazdo em base molar, massica e volumétrica, a temperatura, a pressdo e a
fracdo de cada fase na corrente. Depois temos do balango energético a entalpia de cada corrente e, do balango
entrépico, a entropia, todos esses resultados nas trés bases mencionadas. Ainda temos a massa especifica, o
volume molar e a massa molecular média das correntes. Note que os resultados estdo apresentados nas
unidades selecionadas nas configuragdes globais da simulagdo. Para vé-los em outras unidades, vocé deve ir a
planilha Streams (Custom) e mudar as unidades conforme desejar.

Ainda em Streams, caso tenhamos outros tipos de correntes ou componentes no processo, outras abas
nessa janela estardo disponiveis. Vale lembrar também que, como vimos anteriormente, ao trabalharmos com
solidos, eles sdo tratados em subcorrentes. Na Figura 30, vocé pode ver que os resultados mostrados sdo para a
subcorrente  MIXED. Se tivéssemos mais de uma subcorrente, os resultados seriam apresentados
separadamente para cada subcorrente.

1.6.6 Tabela dos resultados
Por padrdo, a tabela com os resultados dos calculos para as correntes usa o formato FULL, que é o que
mais possui informagdes. Ndo entraremos em detalhes durante o curso, mas é possivel criar seu proprio
formato, escrevendo um TFF (Table Format File) e o salvando na pasta Program Files\AspenTech\Aspen Plus
<versdo>\GUI\xeq. A dificuldade nisso é que vocé deve compreender a linguagem de programacao utilizada na
leitura desses arquivos.

Podemos importa-la para a janela do fluxograma. Na planilha de resultados, como mostra a Figura 31,
vocé pode ver que existe um botdo ao lado da opg¢do de formato da tabela, Stream Table. Ao clicar nele, a
tabela serd colocada junto ao fluxograma, interessante caso vocé queira imprimir os resultados de balango de
massa e de energia junto com o fluxograma do processo. Também é possivel importar os resultados para outros
programas, como o Microsot Office Excel®. Para isso, basta selecionar as linhas e as colunas que deseje copiar e,
clicando com o botdo direito na selecdo e entdo em Copy ou usando o atalho Ctrl+C, vocé pode colar a tabela
no outro programa usando o atalho Ctrl+V. Vocé pode fazer o mesmo indo a tabela colocada junto ao
fluxograma. Na Figura 31, fizemos isso com a tabela no formato GEN_M.

oA |

M2 _—
.
Hzat znd Materiz] Balance Table
Strezm ID A Al Al B El 5
Temperatur= (O 150 150 150 600 4508 413
Prazzure bar 100D 1,000 100D 100D 100D 1, 0eDe8
Vapor Frac 000D 000D 000D 000D 000D 0. Do
Mol Flow lamol he 106D Doy 40,000 50,000 50,000 000D | 150000
Mazzz Flow ke'hr 1801528 TI0611| 1080217 2303452 3024063 4104080
Volums Flow |L'min 30308 11083 18115 50,736 62,128 79802
Enthalpy Goalhr -5.833 -1.718 4054 -3.158 -3.887 -10.081
Mols Flow lmol'he
WATER 106D Doy 40,000 50000 40000 | 1000000
ETHANOL 50000 500000 50,0004

Figura 31 - Resultados do balango de massa e de energia adicionados ao fluxograma do exemplo da Aula 1.

Agora, repita a simula¢do, aumentando a temperatura da corrente de alimentac¢do de etanol (Corrente B)
para 60°C e observe a diferenc¢a nos resultados.

1.6.7 Consideracgdes finais
Antes de partirmos para os exercicios do capitulo, vamos recapitular. Apesar de cada processo ser
diferente, os passos desde o projeto em branco a execuc¢do da simulagdo sdo basicamente os mesmos:
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1. Configuragdes globais: definir o sistema de unidades, selecionar a classificacdo das correntes e demais
configuracGes desejadas.

2. Fluxograma: verificar se todas as correntes estdo ligadas aos blocos e renomear todos os itens para
melhor organizacdo durante a especificagdo dos mesmos.

3. Componentes da planta: selecionar nos bancos de dados do Aspen todos os componentes existentes na
planta e classifica-los caso ndo sejam convencionais.

4, Modelo termodinamico: sele¢cao do modelo termodinamico que melhor descreva o processo simulado.

5. Correntes: especificar as quantidades presentes e as condi¢gdes em que as correntes de entrada do
processo se encontram.

6. Blocos: especificar as operagdes unitarias do processo, informando dados sobre suas condi¢des de
operacdo e outros necessarios para os modelos que descrevam tais operages.

7. Execucgdo e analise dos resultados da simulagao: balanco de massa e de energia, perfis de propriedades,
resultados de eficiéncia, entre outros, como sera visto durante o curso.

1.7 SEPARACAO SOLIDO-GAS

Os exercicios desta aula tratam de algumas operag¢des de separagao solido-gds, entdo vamos revisar sobre
0 assunto e conhecer como o Aspen Plus® trabalha com os dois equipamentos usados nos exercicios, ciclones e
precipitadores eletrostaticos.

E muito comum, n3o sé no meio industrial, que correntes gasosas carreguem particulas sélidas em
suspensdo e que se deseja separa-las, seja com o objetivo de recuperar um sélido de interesse (como um
catalisador), de purificar o ar em um determinado ambiente, por medidas de seguranca ou de fazer com que a
fabrica esteja em conformidade com as regulamentagGes ambientais. Por isso, existem diferentes tipos de
equipamentos coletores de particulas em suspensdes gasosas, cada um com um principio fisico adequado as
propriedades fisicas e quimicas do gds e do sélido.

Coletores gravitacionais: desacelera¢do do gas e emprego da deposi¢do gravitacional;
Coletores inerciais: uso de obstaculos e mudancas bruscas de fluxo para coleta;

Coletores centrifugos: uso da forca centrifuga para retirar as particulas do fluxo gasoso,
empurrando-as contra as paredes internas do equipamento;

Coletores umidos: encontro da suspensdao com a aspersdao de um liquido; baseados nos mecanismos
de impactacdo, interceptacgdo, difusdo e condensacgao;

Filtros: passagem da suspensdo por um meio poroso, no qual os sélidos sao retidos;

Precipitadores eletrostdticos: uso da forga elétrica para retirar as particulas do fluxo.
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Figura 32 - Faixas comuns de diametro de particulas e de separadores sugeridos. (LORA, 2000)
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Figura 33 - Alguns exemplos de separadores sélido-gas: (a) separador gravitacional (in.all.biz), (b) separador usado em uma
industria de siderurgica (inczk.com) e (c) corte esquematico de um separador inercial (PERRY, 1986).

171 Ciclones

Sdo equipamentos industriais sem partes moéveis usados em operagGes de separagdo mecanica de
particulas sélidas ou neblina de liquidos de uma corrente gasosa. O principio no qual se baseiam é o da forga
centrifuga, muito maior que a gravitacional. A vazdo é alimentada tangencialmente e for¢cada a percorrer o
interior do ciclone em um vortice descendente (espiral principal). A parte inferior do ciclone é conica e,
conforme o didmetro do movimento é reduzido, aumenta a eficiéncia de coleta de particulas menores.
Chegando ao final da se¢do cOnica, as particulas ndo conseguem seguir a corrente gasosa, que inverte o
movimento e sobe em direcdo a saida na chamada espiral interna, em torno do eixo central, enquanto os
sélidos sdo coletados na sua saida inferior. (CAMPQS)

Utilizados para a coleta de material particulado ou fibroso, os ciclones sdo, em geral, equipamentos de
baixo custo que consomem pouca poténcia e sdo adequados para separagao particulas de diametro superior a
5 micra e ndo-adequados para sdlidos de alta dureza em alta velocidade ou particulas pegajosas ou
higroscopicas em alta concentragdo. (MACINTYRE, 1990)
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Figura 34 - Desenho esquematico da separagdo em um ciclone com alimentacdo tangencial e saida axial (LORA, 2000).

Geralmente a suspensdo é alimentada tangencialmente a periferia da parte superior do ciclone, criando
um fluxo helicoidal descendente que, ao atingir a parte inferior da parte conica do equipamento, retorne como
um fluxo helicoidal ascendente central até a boca de descarga na parte superior do ciclone. As forgas
centrifugas decorrentes deste movimento langam as particulas sélidas de encontro as paredes, perdendo
energia e se separando da massa gasosa, caindo até o cone inferior e entdo sendo coletadas no dispositivo de
coleta. (MACINTYRE, 1990)

O dimensionamento de um ciclone pode ser bastante trabalhoso quando feito a mao. Existem diferentes
métodos que definem passo-a-passo formas de realizar essa tarefa. Uma delas é o Método SIX (CARDOSO,
2012), que pode ser resumido em:

Definir as dimensdes do ciclone a partir de uma velocidade de entrada de gas arbitrada. Sabendo que a
vazdo volumétrica é o produto entre a area e a velocidade de escoamento, se vocé fosse montar um
ciclone com as proporg¢des de Stairmand, chegaria a Equagdo 1.1.

A=axb=05D x02D =0,1D
< _ 4=01D°
v C

D =3,1623\ (1.1)

Conhecendo o didmetro do ciclone, basta aplicar as propor¢des de medidas para calcular as outras
dimensdes do equipamento.

Calcular o didmetro de corte das particulas (d,). E o tamanho daquelas que sdo coletadas com 50% de
eficiéncia. A Equacgdo 1.2 pode ser usada para esse calculo.

d =0, 27+ (1.2)

Calcular a eficiéncia de coleta (1). Deve-se conhecer a distribuicdo granulométrica das particulas para
calcular a eficiéncia de coleta para cada faixa. Com a Equagdo 1.3, podemos calcula-la.

n=—7 )72 (1.3)
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Como a fragdo massica nos solidos de cada faixa granulométrica é conhecida, a partir da eficiéncia
calculada para cada uma, pode-se determinar a quantidade de sélidos presentes na coleta e na saida de gases
limpos.

Calcular a perda de carga. O Método SIX utiliza a Equagdo 1.4.

2
paxventradaXA
AP = g—t—tuude (1.4)
D

e

Onde p, é a densidade da suspensdo alimentada e D, é o diametro do duto de saida do gas (overflow).
Corrigir a eficiéncia em fungdo da concentragdo de sélidos e em fungdo da penetragdo do duto de saida do
gas.

Tudo isso é bastante trabalhoso. Usando um programa como o Aspen, esse trabalho pode ser muito mais
facil. O programa permite que vocé realize todos os calculos de eficiéncia e perda de carga apenas fornecendo
os dados da alimentacdo e o didametro do ciclone, por exemplo.

@ Specifications | Dimensions | Ratios | Efficiency |Su:u|idsLu:uading IInfDrmatiu:un |

Calculation options

Mode: Simulation = Efficiency correlation: Leith-Licht -

Type: High efficiency * WYane constant: 16

Figura 35 - Especificagdo de um bloco Cyclone.

Na Figura 35 estd a janela do formuldrio para especificagdo de um ciclone no Aspen Plus®. Existem dois
modulos de célculo para ciclones: Simulation e Design. Se o modo de simulac¢do estiver selecionado, precisamos
inserir os parametros mostrados na Figura 36.

Simulation parameters
Diameter: meter -
5
. 9
Murnber of cyclones: i F

Figura 36 - Parametros do modo Simulation para um bloco Cyclone.

No campo Diameter informamos o diametro externo do ciclone. Lembre-se que, tendo as relagdes
geomeétricas para as outras medidas, basta informar esse didmetro para ter todo o dimensionamento do
ciclone. Em Number of cyclones, colocamos o numero desejado de ciclones associados em paralelo. Assim, a
alimentagdo sera distribuida para essa rede, cujos ciclones possuem as mesmas medidas especificadas.

Design parameters
Separation efficiency:
Maximurn pressure drop: a.015 bar A

Maximurm no. of cyclones: 100

Design convergence options

(¥}

Maximum iterations: 0

<

Error tolerance: 20007

]

Figura 37 - Parametros do modo Design para um bloco Cyclone.

Ao selecionar o modo Design, serdo necessarios os parametros mostrados na Figura 37. Este modo
escolhe e dimensiona a melhor rede de ciclones em paralelo que atendam critérios quanto a eficiéncia, maxima
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perda de carga e nimero maximo de ciclones desejados, além de, na caixa Design convergence options, vocé
definir opgBes de convergéncia para os calculos.

Voltando a Figura 35, é preciso tomar cuidado ao escolher a correlagdo do calculo para a eficiéncia.
Basicamente, trata de como o programa calculard o didmetro de corte das particulas, tendo em vista as
propriedades fisicas da mistura gasosa e das particulas, a geometria do ciclone e as condi¢Ges de operagdo. Em
Type, selecionamos o tipo do ciclone. Existem tipos ja com as relagGes geométricas definidas. No caso em que
vocé deseje simular um ciclone com suas préprias medidas, selecione a opgao User-specified ou User-specified
ratios. Com a primeira, vocé precisard informar na aba Dimensions todas as medidas do ciclone e, com a
segunda opgdo, informar na aba Ratios as proporgbes geométricas com relagdo ao diametro do ciclone.
Também podemos criar uma correlagdo do calculo para a eficiéncia do ciclone, selecionando a opcdo
User-specified no campo Efficiency correlation. Para isso, € mais interessante dispor de dados experimentais
para aquela geometria especifica, pois, na aba Efficiency, vocé devera informar, para cada diametro de
particula, qual é a eficiéncia de coleta alcangada.

Na aba Solids Loading, podemos definir a influéncia da concentracdo de sélidos sobre a eficiéncia e a
perda de carga no aparelho, como mostra a Figura 38.

Exponent constants for correlation

Critical solids loading: 0,001 gm/1 -
Pre-exponent for correcting pressure drop:

Exponent for correcting pressure drop:

Exponent for correcting efficiency:

Figura 38 - Configuracdes do efeito da concentragdo de sélidos sobre a operagdo do ciclone.

Essa correcgdo é proposta por SMOLIK (1975) e usa as Equagdes 1.5 e 1.6 para corrigir a eficiéncia e a perda
de carga, respectivamente.

Onde E; é a eficiéncia total, C a concentragdo de sélidos, AP a perda de carga e a, § e y sdo pardmetros da
correlagdo. A eficiéncia corrigida aparece no numerador da Equagdo 1.5 e, no termo a direita, a concentragao
critica de sdlidos aparece no numerador da razdo entre concentragdes. Geralmente, seu valor é adotado como
1 g/m3. Quanto a Equacdo 1.6, a perda de carga corrigida aparece no numerador. O denominador se refere a
perda de carga calculada para o gas sem a presenca de sélidos. Para os parametros, o autor adota a = 0,182,
B=002ey=0,6.

1.7.2 Precipitadores eletrostaticos
Sdo dispositivos usados para remover particulas sélidas ou liquidas suspensas em um meio gasoso usando
forcas eletrostaticas. Além das industrias, os precipitadores também sdo usados para limpar o ar em hospitais,
areas residenciais e comerciais e areas de trabalho. Apresentam qualidades superiores a outros tipos de filtros.
No meio industrial, estdo presentes principalmente nas centrais termelétricas de usinas siderurgicas. (OZAWA,
2003)

A precipitacdo eletrostatica é um processo fisico segundo o qual uma particula contida num fluxo gasoso é
carregada eletricamente e, sob a influéncia de um corpo elétrico, é separada da corrente gasosa. O fenédmeno é
dividido de diferentes formas, dependendo da/o autora/tor. Riehle (1997) divide a precipitag¢do eletrostatica em
quatro etapas, como mostra a Figura 39. (CERDA, 2004)

(1.5)

(1.6)
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Figura 39 - Fendmeno da precipitagdo eletrostatica. (aircleancompany.com)

lonizagao do gas: geragdo de ions no fluxo gasoso através da quebra da resisténcia dielétrica do gds
devido a aplicagdo de uma elevada tensdo elétrica, gerando o efeito corona. (CERDA, 2004) Essa
tensdo nao deve superar 50 kV, o que pode gerar um arco voltaico ou corona inversa, o que
consequentemente diminui a carga das particulas; (OZAWA, 2003)

Carregamento elétrico das particulas: ocorre por campo e por difusdo. Para particulas maiores que 1
micra, o campo é mais influente e, para menores que esse diametro, o carregamento por difusdo
é predominante; (CERDA, 2004)

Coleta das particulas: as particulas carregadas eletricamente sdo coletadas pela acdo de forcas
elétricas e inerciais, fazendo com que migrem com certa velocidade em dire¢do aos eletrodos
coletores; (CERDA, 2004)

Remocao das particulas: pode ser feita de duas formas: via seca ou via Umida. Por via seca, a remogdo
é feita pela agitacdo ou vibragdo, que pode ser causada por batidas ou pelo uso de aparelhos
sonoros. Pela via Umida, agua é utilizada para remover o material aglomerante, que é mais dificil
de ser removido das placas coletoras.

Como vocé pode perceber, esse fendbmeno é bastante complexo, assim como a sua modelagem. Uma
grande dificuldade de trabalhar com precipitadores eletrostaticos nas versGes antigas do Aspen Plus® é que o
programa utiliza o modelo de Crawford, que requer a constante dielétrica da suspensao gasosa alimentada ao
equipamento. Na versao 8.0 do Aspen, vocé podera selecionar entre trés modelos. Além do modelo de
Crawford (1976), ha disponiveis o modelo de Svarovsky (1981) e o modelo de Deutsch (1922). Nesses dois
modelos ndo é necessario saber a constante dielétrica da alimentacdo. Para o de Svarovsky, basta a informacao
sobre o regime de escoamento por um parametro o, que pode variar de 0 (regime laminar) a 1 (regime
turbulento). No caso do modelo de Deutsch, um parametro K é usado para estender seu modelo para situagGes
praticas, cujo valor comumente usado estd na faixa de 0,4 e 0,6 para melhores resultados.

Outra desvantagem das versdes anteriores do Aspen Plus® é que, ao usar somente o modelo de Crawford
para precipitador eletrostatico, somente o precipitador tipo placa-fio pode ser simulado ou projetado. Também
existem os precipitadores tipo tubo-fio (que podem ser simulados pelos modelos de Svarovsky e de Deutsch) e
tipo placa-plana.

Assim como os ciclones, podemos resolver problemas de operagcdo ou de projeto para precipitadores
eletrostaticos. No primeiro caso, usamos o modo de calculo Simulation e, para o segundo, o modo Design. O
modo de simulagao é bastante simples, como mostra a Figura 40.

Calculation mode

Mode: Simulation -

Simulation parameters

Plate height: meter -
Plate length: meter A

Mumber of plates:

Figura 40 - Parametros do modo Simulation de um bloco ESP.
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Precisaremos fornecer o dimensionamento do precipitador: altura e comprimento das placas, assim como
o numero de placas usadas (de 2 a 100 placas).

Calculation mode

Mode: Design -

Design parameters

Separation efficiency:

Gas velocity: 2 mysec -
Maxirnum height: 84 meter -
Maxirnum width: 84 meter -
Minimum length: 0,1 meter -
Maxirmum length: 6,3 meter -

Figura 41 - Pardametros do modo Design de um bloco ESP.

Como mostra a Figura 41, no caso de problemas de projeto, devemos especificar as condi¢cdes desejadas
(eficiéncia de separagdo e velocidade do gdas dentro do equipamento) e restricGes de tamanho. Lembre-se que
precipitadores eletrostaticos sdo equipamentos de altissima eficiéncia, entdo ndo tenha medo de usar, por
exemplo, 99,5% de eficiéncia desejada. A faixa de validade do modelo usado para a eficiéncia e perda de carga
¢é para velocidades de 0,5 a 3 m/s (situacdes em que o transporte devido a difusdo pela turbuléncia se torna
mais significativa que aquele devido s forcas eletrostaticas). E importante lembrar, também, que os resultados
podem ser superestimados caso a concentrac¢do de sélidos (kg/m3) seja muito baixa. O modelo trabalha bem
para concentracdes relativamente altas (superiores a 0,1 kg/m3).

Em todo caso, ao trabalhar com versGes anteriores a 8.0, como o modelo utilizado para o precipitador é o
modelo de Crawford, ressaltamos que a especificagdo da constante dielétrica dos sélidos é obrigatéria. Va até a
aba Dielectric Constant (Figura 42).

|--"|Specifications i Dielectric Constant | Operation Options IInformation |

Dielectric constant for each substream

Substream ID Dielectric
constant

» CIPSD

Figura 42 - Especificagdo da constante dielétrica das subcorrentes em uma suspensdo gasosa alimentada a um bloco ESP.

Define-se como constante dielétrica a razao entre a permissividade elétrica do meio nas condi¢cbes em que
. s . -12 ,.,-1 -1 ~
ele se encontra e a permissividade elétrica no vacuo (s:0 = 8,85 X 10 " CV "m ), como mostra a Equacdo
1.7.
€
k=< (1.7)

0

Esse valor deve ser informado para cada subcorrente existente na alimentacdo (sélidos convencionais ou
ndo convencionais com ou sem distribuicdo granulométrica).

1.8 BOMBAS E COMPRESSORES

OBIJETIVOS

O objetivo dessa aula é aprender a simular bombas e compressores no Software Aspen Plus®. Com isso
relembraremos conceitos vistos na disciplina de Operag¢des Unitarias | e Integragao Ill. Além de aprenderemos a
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colocar tubulagées com diferentes acessorios, elevagGes, temperatura externa em um projeto. Para este
maodulo serdo utilizados as ferramentas Aspen Plus® do pacote Aspentech.

{0. BOMBAS

O escoamento de fluidos em condutos e maquinas, como bombas e turbinas, configura-se como uma
situagdo corriqueira. Entdo, surge a importancia em determinarmos e utilizarmos a equagao geral do balango de
energia, sendo sua aplicagdo em tais casos consideravelmente simplificada.

A forma mais conhecida do balango de energia para escoamento de um fluido pode ser expressa pela
Equagdo 6.1:

Av22gc+ Az+APgc+ (6.1
lw+H=0 )

Sendo o primeiro termo referente a energia cinética do fluido, o segundo com a energia potencial, o
terceiro com a energia de pressdo, o quarto com as perdas de energia que o fluido tera ao escoar e o ultimo a
quantidade de energia recebida pelo fluido, ou seja, quantidade de energia cedida pela bomba (Head da
bomba). Considerando a linha esquematizada apresentada na Figura 138 - Balango de Energia em
Tubulagdes.Figura 138.

)

BOMBA

Figura 138 - Balanco de Energia em TubulagGes.

Podemos aplicar o balango de energia no volume de controle do ponto 1 ao 2, obtendo:

v22-v212gc+ z2-z1+P2-Plgc+ (4.2
lw+H=0 )

Como a alteragdo do didmetro da tubulagdo é pequena, a variacdo de energia cinética é
proporcionalmente diminuta, ndo ha variacdo da energia potencial e a perda de carga no trecho pode ser
desprezada, o balango de energia mostra que a pressdo aumenta em decorréncia da energia cedida pela bomba
ao fluido. Isso quer dizer: o fluido absorve a energia fornecida pela bomba convertendo-a em carga de pressao.

1. Funcionamento

A pecga fundamental de uma bomba centrifuga é o rotor da bomba. Dentro ha um eixo, que, ligado o rotor
ao motor da bomba, faz com que o rotor gire, obrigando o fluido a entrar em movimento junto com as palhetas
do rotor. O fluido é posto em rotagdo, apds ser admitido a bomba pelo centro do rotor e ter entrado em contato
com as palhetas. A aceleragdo centrifuga forca-o a se deslocar rapidamente para a borda do rotor enquanto
gira. Na medida em que o fluido se desloca em direcdo a periferia do rotor, a energia cinética do fluido
aumenta, ou seja, o rotor cede energia para o fluido. Ao atingir a borda do rotor, o fluido escapa por um espago
denominado de voluta. Como na voluta ndo mais é solicitado a girar, a energia cinética recebida em carga de
pressdo é convertida; e assim o fluido deixa a bomba pelo bocal de descarga com alta pressao. Para um melhor
entendimento de uma bomba centrifuga, pode-se observar a Figura 139.
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FIGURA 12.1 Bomba de succfio Gnica.

Figura 139 - Esquema Simplificada de uma bomba centrifuga (escoladavida.eng.br).

Como o fluido sofre uma brusca aceleragdo centrifuga, hda uma tendéncia de “esvaziar” o centro do rotor.
Essa rapida fuga provoca uma subita queda de pressdo no bocal de admissdo da bomba. Se a pressdo baixar até
o nivel da pressdo de vapor do fluido na temperatura em que se encontra, o fluido satura e entra em ebulicdo.
O fluxo bifasico liquido-vapor assim gerado desloca-se pelo rotor em direcdo a voluta, encontrando
progressivamente pressdes mais elevadas, proporcionando ao fluido a volta a condi¢do de subresfriado. Isso
forgca imediata condensagdo da fase vapor, o que provoca a cavitagao da bomba, provocando uma severa erosdo
no rotor. Para que nao ocorra a cavitagdo o fluido deve chegar a uma pressao tal que suporte a queda adicional
da pressdo, provocada pela aceleragdo centrifuga do fluido na boca do rotor. A cavitagdo causa redugdo na
eficiéncia da bomba causando ruido, vibragdes, fratura do rotor, da carcaga, etc.

0. Escolha de uma bomba

Primeiramente deve-se estipular qual sera o tipo de bomba: (i) deslocamento positivo ou (ii) centrifuga,
essa escolha deve ser baseada em relagdo a viscosidade do fluido. S3o comumente utilizadas, para fluidos com
viscosidade abaixo de 20 cP, bombas centrifugas, ao passo que se utilizam bombas de deslocamento positivo
para altas viscosidades. Porém, para vazdes muito baixas, é dificil encontrar uma bomba que ofereca um bom
rendimento, portanto indica-se o uso de bombas alternativas.

Os dados essenciais de projeto de uma bomba sdo: a vazdo de fluido, a pressao de operagdo, temperatura
e propriedades do fluido, assim podem se determinar outros dados. Para as bombas centrifugas, calcula-se a
poténcia do motor e o NPSH,, obtendo-se através da carta da bomba, o didmetro do rotor, a rotagdo, o nimero
de ordem da bomba, a poténcia do motor e o NPSH..

0. COMPRESSORES

Compressores sdao considerados maquinas de fluxo. Assim, ha o aumento do nivel energético do fluido a
partir do fornecimento de energia mecanica. S3o maquinas operatrizes que transformam trabalho mecanico em
energia comunicada a um gas, preponderantemente na forma de energia de pressdo. Devido a energia de
pressdo que adquire, isto €, a pressurizagdo, o gas pode:

1. Deslocar-se a longas distancias em tubulagGes;
2. Ser armazenado em reservatorios para ser usado quando necessario, isto €, acumular energia;

3. Realizar trabalho mecénico, atuando sobre dispositivos, equipamentos e maquinas motrizes (motores a ar
comprimido, por exemplo).
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1. Utilizagdo

A energia fornecida a um gas é utilizada, ndo sé para o seu transporte ou armazenamento sob pressao,
mas também para possibilitar determinadas rea¢des quimicas que s6 acontecem a elevadas pressées. Os
compressores sdo maquinas sempre presentes nas instalacoes frigorificas e nas instalacdes de liquefagdo de
gases.

Facamos uma referéncia as aplicacées de ar comprimido, conforme as caracteristicas dos equipamentos
que o utilizam:

1. Equipamentos a pressdo de ar ou de acdo fechada: trabalhos submarinos, inflagem de cdmaras de ar de
veiculos, transporte pneumatico;

2. Equipamentos a jato de ar ou de agdo livre: resfriadores ou aquecedores a ar, jateamento de areia, pintura
a pistola, metalizagdo, projecdo de revestimentos plasticos;

3. Equipamentos e maquinas de percussdo: marteletes a ar comprimido, perfuratrizes de rocha, bate-estacas;
4. Motores a ar comprimido de pistdes, de palhetas, de engrenagens;

5. Bombas de injecdo de concreto;

6. Madaquinas ferramentas fixas e portateis de todos os tipos: furadeiras, serras, parafusadeiras, etc;

7. Abertura e fechamento de portas.

0. Tipos de compressores

Os compressores podem ser divididos em compressores de fluxo e compressores volumétricos, ou de
deslocamento positivo. Os compressores de deslocamento positivo sdo maquinas destinadas a fornecer energia
a um fluido compressivel (gds), elevando sua pressdo desde 0,1MPa, ou menos, até valores superiores a
300MPa.

Enquanto os turbo compressores (compressores de fluxo) dominam a gama das grandes vazées (acima de
100000 m:/h) e das grandes poténcias (acima de 1000 kW), devido ao seu elevado rendimento e dimensdes
reduzidas, os compressores de deslocamento positivo, principalmente os de émbolo, matem um dominio
completo para a faixa das médias e pequenas vazdes (abaixo de 1000 m#/h), com pressbes acima de 1MPa.

Os compressores podem ser classificados de acordo com o esquema proposto na Figura 140.

Figura 140 - Esquema dos Compressores.

COMO FUNCIONAM OS COMPRESSORES

ENTRADA
DO AR

SAIDA
DO AR

D006 Wit

Figura 141 - Esquema de um Compressor Parafuso (How Stuff Works. 2006).
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COMO FUNCIONAM OS SUPERCHARGERS
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Figura 142 - Esquema de um Compressor Centrifugo (How Stuff Works. 2006).

0. MAQUINAS DE FLUXO E A AJUDA DO ASPEN PLUS

O Aspen Plus® oferece seis tipos de equipamentos ou acessérios que alteram a pressdo de um fluido. Eles
sdo a bomba, o compressor, o compressor de multiplos estagios, e ainda as valvulas, o pipe (Unico segmento
com acessorios) ou o pipeline (multiplo segmento com acessoérios). Esses trés ultimos conferem uma resisténcia
ao movimento do fluido, portanto diminuem a pressado. Essa queda de pressao é chamada de perda de carga.

O menu Help (F1) do programa em estudo é muito Util. As equagbes que sdo utilizadas nos célculos da
maior parte das propriedades, bem como instrugdes para a utilizagdo dos blocos (cada equipamento), podem
ser vistas em tal menu. Como a visualizagdo de como deve ser conectadas as linhas de alimentagdo e saida em
uma bomba.

<? Aspen Plus Help — |0 x
E:
eI N A B
Ocultar Voltar Ercamithiar - Home Imprimir Opgles

Sumario |[nd|ce | Pesqulsar|

: Accessing Cther Help =
]-0 For Assistance or Information

[

[]--@ What's New in Aspen Plus V7.1
[]--Q Getting Started with Aspen Flus
[
£

Flowsheet Connectivity for Pump

—— = Work (optional)

3| @ Using Aspen Flus
- @ Help for Data Browser Forms

# [laterial

Material

QQI Aspen Plus Reference
. {any number)

@ Aspen Plus Reference

0 Equation Oriented Modeling Reference Manual
m Unit Operation Models Reference Manual E
Unit Operation Models Reference
0 Chapter 1: Mixers and Splitters
Q Chapter 2: Separators

Q Chapter 3: Heat Exchangers
0 Chapter 4: Columns

—— Water (optional)

Work
{optional)

Material Streams

@ Chapter 5: Reactors

Elm Chapter &: Pressure Changers
Chapter 6: Pressure Changers
= m Pump Refersnce

. [7] Pump Reference

@

Overview

@ Suction Specific Speed
Head Coefficient

@ Fow Coefficient

7] Scaling Factors

Fluid Power

-4 Compr Reference

[ @ MCompr Reference
- P

inlet At least one material stream

outlet One material stream

One water decant stream (optional)

Work Streams

inlet Any number of work streams (optional)

outlet One work stream for the net work load (optional)

If you do not specify either power or pressure on the Setup Specifications sheet,
Pump uses the sum of the inlet work streams as a power specification. Otherwise,
Pump uses the inlet work stream(s) only to calculate the net work load. The net
work load is the sum of the inlet work streams minus the actual (calculated) work
load.

You can use an optional outlet work stream for the net work load.

e

s
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Figura 143 - Menu Help do Aspen Tech.
Vocé pode encontrar essas e outras informages sobre bombas e compressores no arquivo Aspen Plus

Reference 0 Unit Operation Models Reference Manual [ Chapter 6: Pressure Changers.

1. Opgoes de uma bomba

Ao colocar uma bomba em seu fluxograma, em uma das abas do bloco abrird uma pégina similar a da
Figura 144.

| @ Specifications |Ca|culatmn Options | Flash Options | Utility | Information

Model
@ Pump Turbine

Pump outlet specification
Discharge pressure: bar
Pressure increase, bar
Pressure ratio:
Power required: kW

9 Use performance curve to determine discharge conditions

Efficiencies

Pump: @ Driver:

Figura 144 - Opgdes de uma Bomba no Aspen Tech.

As opgdes necessarias sao as seguintes:
1. Devemos especificar o funcionamento da bomba. Ha dois tipos: bomba ou turbina;

2. Em seguida, devemos dar alguma informacdo sobre a saida da bomba como: pressdo de descarga,
aumento na pressdo (saida subtraida da entrada), razdo na pressdo (geralmente para maquina de fluxo
essa razdo ndo passa de 4), poténcia requerida ou por fim, utilizar curvas de performance. Para esta ultima
opcao, serd necessario colocar dados a respeito da curva da bomba que sera utilizada em seu processo,
como por exemplo, pontos da curva;

3. Podemos especificar a eficiéncia da bomba. Esta op¢do ndo é imprescindivel para que o simulador rode,
entretanto é interessante preenché-la.

Ha outras abas além das abas de especificagGes como as op¢des de calculo, opgGes do flash, utilidade e
informagdes gerais. Porém, estas abas sdo dispensdveis para a simulacdo e seu uso é importante quando se
possui dados adicionais para a bomba.

' 0. Op¢des de um compressor




44

@ Specifications | Calculation Options | PowerLoss | Convergence | Integration Parameters | Utility | Information

Model and type

Model: @ Compressor Turbine
Type: Isentropic @ -

Outlet specification
@ Discharge pressure: 3 bar d

Pressure increase: bar

Pressure ratio: ®

Power required: kW

Use performance curves to determine discharge conditions

Efficiencies
Isentropic: Polytropic Mechanical: @

Figura 145 - OpgOes de um compressor no Aspen Tech.

Similar a bomba, aparecera uma janela igual a Figura 145. As opgdes necessarias serao:

Devemos especificar o modelo e o tipo no compressor, os quais podem ser:

a.

a.

Isentrépico;

Isentrépico utilizando o método ASME, para melhor visualizacdo das equacGes utilizadas nesse e em
outro método no Aspen® pode-se utilizar a ajuda do Aspen através da tecla “F1”;

Isentrépico utilizando o método GPSA;

Politrépico utilizando o método ASME (método mais rigoroso que GPSA);

Politrépico utilizando o método GPSA (utilizado para quando temos condi¢cGes de sucgdo);
Politrépico utilizando integragdo por partes;

Deslocamento positivo;

Deslocamento positivo utilizando integragdo por partes.
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Figura 146 - Tipos de Compressores no Aspen Tech.

0. Em seguida, determinamos alguma das propriedades de saida do equipamento, conforme foi feita para
a bomba no item anterior;

0. Aterceira opgdo é apenas selecionada caso possuamos o valor da eficiéncia do compressor.

0. Opgoes de tubulagao

Além das bombas e compressores, que sdo utilizados para aumentar a pressdo, existem outros
equipamentos ou acessorios que influenciam na carga, ou seja, na pressdo de uma corrente. A tubulacdo possui
grande importancia se considerar uma tubulagdo extensa, com alguns quildmetros. Além dessa, ainda temos os
acessorios, como por exemplo: medidores de vazdo, pressdo, valvulas, entre outros. O simulador Aspen Tech
oferece a opgdo de usarmos tubulagdes e valvulas a fim de que tenhamos uma simulagao mais realista.

Para as tubulagGes, temos dois tipos: (i) Pipe e (ii) Pipeline. A primeira corresponde a um Unico segmento
com mesmas caracteristicas, ja a segunda corresponde a uma tubulagdo com diversas conexdes, tantas quantas
forem do seu interesse.

A seguir, temos melhor explicado as opgdes para as tubulagGes.

Para o Pipeline, teremos a especificagcdo de acordo com a Figura 147.
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Main Flowsheet 2-GAS (MATERIAL) - Input < PIPELINE (Pipeline) - | +

Configuration | ' Connectivity | Methods | Property Grid | Flash Options | Sclids Conveying | Information

@ Fluid flow () Solids conveying

~ Calculation direction ‘®7 ~Segment geometry —@7
essure

@ Calculate cutlet pr () Enter node coordinates

() Calculate inlet pressure (@ Enter segment length and angle
~ Thermal options ‘2-‘ ~Property calculations 5
-~ Do energy balance with U @ Do flash at each step U

~ surroundings () Interpolate from property grid

@ Specify temperature
- profile: ~Pipeline flow basis

o
Constant temperature - @ Use inlet stream flow U

() Reference outlet stream flow

~Inlet conditions
Pressure: bar - ®
Temperature: C A

Figura 147 - Configuragdes para o Pipeline.

E possivel definir alguns tipos de configuragdes:
A respeito do calculo da pressdo: entrada ou saida;

Em relagdo ao balanco de energia: é possivel especificar o perfil de temperatura ou ainda realizar o
balancgo de energia através da temperatura ambiente;

Pode-se colocar as condig¢Ges de entrada da tubulagdo;

Em relagcdo ao segmento: pode-se entrar com as especificagdes dele em relagdo as coordenadas x e y, ou
fornecer o comprimento e angulo;

O tipo de calculo das propriedades;

E por fim, como é feito o cdlculo da vazao.

Main Flowsheet - | 2-GAS (MATERIAL) - Input - PIPELINE (Pipeline) - | +

lConﬁgurabion I @ Connectivity IMethods | Property Grid |Flash Options | Solids Conveying |lnformation |

o InNede _ Outhlode Diameter Units Lenath Units Andle
1 w Segment Data p— —

New: Segment No. w1 v t node: Cutlet node:

-Node parameters

Inlet node Qutlet node
Fluid temp: C
C-Erosion: 100 100

®

Segment parameters
Length: meter * Angle: o deg -

Diameter: meter ~*  Annular OD: meter - ( 3 )

Roughness: 4572¢-05 meter = Efficengy: 1
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Figura 148 - Especificagdes dos Segmentos do Pipeline.

Na Figura 148 podemos observar um esquema geral da disposi¢cdo dos segmentos:

1. Primeiramente devemos nomear a entrada e saida do segmento;

2. Em seguida, dependendo das configuracbes escolhidas anteriormente sera necessdrio colocar as
coordenadas, elevacdo e temperatura ambiente;

3. Por fim, devemos fornecer o didmetro e caso escolhido fazer o balango de energia com o ambiente,
colocamos coeficiente global de troca térmica.

O Pipe possui uma configuracao mais facil, é necessario informar apenas o comprimento e diametro, como

indicado na Figura 149.

Main Flowsheet

2-GAS (MATERIAL) - Input

PIPELINE (Pipeling) PIPE (Pipe) +

I @ Pipe Parameters |Therma| Specification | Fittingsl | Fittings2 I Flash Options | Solids Conveying | Information

@ Fluid flow
Selids conveying

Length
Pipe length:

Diameter

© Inner diameter:
Use pipe schedules

Compute using user subroutine

Elevation
O Pipe rise: [i]

Pipe angle:

1. Comprimento da tubulagdo;

meter

meter

meter

deg

- @
e schedules
- terial:

Schedule:

Nom diameter:

tions
oughness: 4,572e-05 meter -

Erosional velocity coefficient: 100

Figura 149 - Especificacbes do Pipe.

2. Diametro interno da tubulagdo: nessa opgdo é possivel utilizar o schedule ao invés de fornecer o diametro.
Para tanto, colocamos o material e o schedule e o Aspen® ird nos fornecer o diametro automaticamente.

3. Caso seja pertinente, podemos colocar a elevagdo e angulagdo da tubulagéo.

Uma das vantagens do Pipe é a possibilidade de informar os diversos acessérios que estdo presentes na
tubulagdo. E ainda pode-se configurar as condigdes externas a tubulagdo a fim de fazer um célculo mais preciso.
Essas duas opgdes estdo indicadas na Figura 150 e Figura 151.
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Main Flowsheet 2-GAS (MATERIAL] - Input PIPELINE (Pipeling) " FIPE {Pipe) -~ |+

| @ Pipe Parameters |Therma| Specification |Fittings:|. | Fittings2 | Flash Options | Solids Conveying | Information

~ Thermal specification type

@ Constant temperature

) Linear temperature profile  Outlet temperature; C
) Adiabatic (zero duty)

() Perform energy balance Include energy balance parameters

Include heat flux

~Energy balance parameters

Inlet ambient termperature: C

Outlet ambient temperature: C

Heat transfer coefficient: calysec-sgem-K
Heat fluzx calfsec-m

Figura 150 - Especificacdo do Pipe em relacdo ao Balanco de Energia.

Nesse item é apenas necessario colocar como sera realizado o balango de energia. Nesse caso foi realizado
com temperatura constante. Podemos escolher com um perfil de temperatura linear, adiabatico ou realizar o
balanco de energia. Caso seja escolhida a ultima opgdo, as opgdes que estdo em cinza poderao ser alteradas,
como as temperaturas de entrada e saida e o coeficiente global de transferéncia de calor.

MWain Flowsheet | 2-GAS (MATERIAL) - Input ~ | PIPELINE (Pipeline) PIPE (Pipe) ~ |+

| w Pipe Parameters I Thermal Specification | Fittingsl | Fittings2 I Flash Options | Solids Conveying | Information
Connection type
@ Flanged welded | Screwed ®
Mumber of fittings
Gate valves: [ & Straight tees: @ &
Butterfly valves: [ : Branched tees: 0 : ®
Large 90 deg. elbows: 0 8
Miscellaneous L/D
Value: @ Label:
Miscellaneous K factor @
Value: @ Label:

Figura 151 - Acessorios disponiveis no Pipe.

1. Nessa etapa é necessario fornecer o tipo de conexdo das tubulag&es: flangeado ou parafusado;

2. Em seguida, podemos especificar os acessorios presentes em nossa tubulagdo, tais como, valvulas gaveta e
borboleta, cotovelos, T’s;

3. Caso 0s hossos acessorios ndo estejam em nenhuma dessas opgdes, é necessario apenas colocar a perda
de carga nessa parte.
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1.9 BOMBAS E COMPRESSORES

1.10 OBIJETIVOS

O objetivo dessa aula é aprender a simular bombas e compressores no Softaware Aspen Plus®. Com isso
relembraremos conceitos vistos na disciplina de Operag¢des Unitarias | e Integracdo Ill. Além de aprenderemos a
colocar tubulagées com diferentes acessodrios, elevagbes, temperatura externa em um projeto. Para este
maodulo serdo utilizados as ferramentas Aspen Plus® do pacote Aspentech.

1.11 BOMBAS

O escoamento de fluidos em condutos e maquinas, como bombas e turbinas, configura-se como uma
situagdo corriqueira. Entdo, surge a importancia em especializarmos a equacao geral do balanco de energia,
sendo sua aplicagdao em tais casos consideravelmente simplificados.

A forma mais conhecida do balan¢o de energia para escoamento de um fluido pode ser expressa pela
Equagdo 6.1:

2
Azt +H=0
g, pg w

c

Sendo o primeiro termo referente a energia cinética do fluido, o segundo com a energia potencial, o
terceiro com a energia de pressdo, o quarto com as perdas de energia que o fluido tera ao escoar e o ultimo a
quantidade de energia recebida pelo fluido, ou seja, quantidade de energia cedida pela bomba (Head da
bomba). Considerando a linha esquematizada apresentada na Figura 138 - Balango de Energia em
Tubulagdes.Figura 138.

)

BOMBA

Figura 138 - Balanco de Energia em Tubulagdes.

Podemos aplicar o balango de energia no volume de controle do ponto 1 ao 2, obtendo:

172 172
2 1
29

P —P
+z —z +——+1 +H=0
2 1 P9 w

c c

Como a alteragdo do diametro da tubulagdo é pequena, a variagdo de energia cinética é
proporcionalmente diminuta, ndo ha variagdo da energia potencial e a perda de carga no trecho pode ser
desprezada, o balango de energia mostra que a pressdao aumenta em decorréncia da energia cedida pela bomba
ao fluido. Isso quer dizer: o fluido absorve a energia fornecida pela bomba convertendo-a em carga de pressao.

1.11.1 Funcionamento
A peca fundamental de uma bomba centrifuga é o rotor da bomba. Dentro ha um eixo, que, ligado o rotor
ao motor da bomba, faz com que o rotor gire, obrigando o fluido a entrar em movimento junto com as palhetas
do rotor. O fluido é posto em rotagdo, apds ser admitido a bomba pelo centro do rotor e ter entrado em contato
com as palhetas. A aceleragao centrifuga for¢ca-o a se deslocar rapidamente para a borda do rotor enquanto
gira. Na medida em que o fluido se desloca em direcao a periferia do rotor, a energia cinética do fluido

(6.1)

(4.2)
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aumenta, ou seja, o rotor cede energia para o fluido. Ao atingir a borda do rotor, o fluido escapa por um espaco
denominado de voluta. Como na voluta ndo mais é solicitado a girar, a energia cinética recebida em carga de
pressdo é convertida; e assim o fluido deixa a bomba pelo bocal de descarga com alta pressdo. Para um melhor
entendimento de uma bomba centrifuga, pode-se observar a Figura 139.

Saida T

Cobertura

Lingua

Voluta Carcaga

Figura 139 - Esquema Simplificada de uma bomba centrifuga (escoladavida.eng.br).

Como o fluido sofre uma brusca aceleragdo centrifuga, hd uma tendéncia de “esvaziar” o centro do rotor.
Essa rapida fuga provoca uma subita queda de pressdo no bocal de admissdo da bomba. Se a pressdo baixar até
o nivel da pressdo de vapor do fluido na temperatura em que se encontra, o fluido satura e entra em ebulicdo.
O fluxo bifasico liquido-vapor assim gerado desloca-se pelo rotor em direcdo a voluta, encontrando
progressivamente pressdes mais elevadas, proporcionando ao fluido a volta a condi¢do de subresfriado. Isso
forgca imediata condensagdo da fase vapor, o que provoca a cavitagao da bomba, provocando uma severa erosdo
no rotor. Para que ndo ocorra a cavitagdo o fluido deve chegar a uma pressao tal que suporte a queda adicional
da pressdo, provocada pela aceleragdo centrifuga do fluido na boca do rotor. A cavitagdo causa redugdo na
eficiéncia da bomba causando ruido, vibragdes, fratura do rotor, da carcaga, etc.

1.11.2 Escolha de uma bomba

Primeiramente deve-se estipular qual sera o tipo de bomba: (i) deslocamento positivo ou (ii) centrifuga,
essa escolha deve ser baseada em relagdo a viscosidade do fluido. Sdo comumente utilizadas, para fluidos com
viscosidade abaixo de 20 cP, bombas centrifugas, ao passo que se utilizam bombas de deslocamento positivo
para altas viscosidades. Porém, para vazdes muito baixas, é dificil encontrar uma bomba que oferega um bom
rendimento, portanto indica-se o uso de bombas alternativas.

Os dados essenciais de projeto de uma bomba sdo: a vazao de fluido, a pressao de operagdo, temperatura
e propriedades do fluido, assim podem se determinar outros dados. Para as bombas centrifugas, calcula-se a
poténcia do motor e o NPSH,, obtendo-se através da carta da bomba, o didametro do rotor, a rotagdo, o nimero
de ordem da bomba, a poténcia do motor e o NPSH..

1.12 COMPRESSORES

Compressores sdo considerados maquinas de fluxo. Assim, ha o aumento do nivel energético do fluido a
partir do fornecimento de energia mecanica. S3o maquinas operatrizes que transformam trabalho mecanico em
energia comunicada a um gas, preponderantemente na forma de energia de pressdo. Devido a energia de
pressdo que adquire, isto €, a pressurizagao, o gas pode:

1. Deslocar-se a longas distancias em tubulagdes;
2. Ser armazenado em reservatorios para ser usado quando necessario, isto €, acumular energia;
3. Realizar trabalho mecanico, atuando sobre dispositivos, equipamentos e maquinas motrizes (motores a

ar comprimido, por exemplo).
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1.12.1 Utilizagao

A energia fornecida a um gas é utilizada, ndo sé para o seu transporte ou armazenamento sob pressao,
mas também para possibilitar determinadas rea¢des quimicas que s6 acontecem a elevadas pressées. Os
compressores sao maquinas sempre presentes nas instalacdes frigorificas e nas instalagdes de liquefagdo de
gases.

Facamos uma referéncia as aplicagées de ar comprimido, conforme as caracteristicas dos equipamentos
que o utilizam:

1. Equipamentos a pressdo de ar ou de agdo fechada: trabalhos submarinos, inflagem de camaras de ar de
veiculos, transporte pneumatico;

2. Equipamentos a jato de ar ou de acdo livre: resfriadores ou aquecedores a ar, jateamento de areia,
pintura a pistola, metalizacdo, projecdo de revestimentos plasticos;

3. Equipamentos e maquinas de percussdo: marteletes a ar comprimido, perfuratrizes de rocha,
bate-estacas;

4. Motores a ar comprimido de pistdes, de palhetas, de engrenagens;

5. Bombas de inje¢do de concreto;

6. Mdquinas ferramentas fixas e portateis de todos os tipos: furadeiras, serras, parafusadeiras, etc;
7. Abertura e fechamento de portas.

1.12.2 Tipos de compressores
Os compressores podem ser divididos em compressores de fluxo e compressores volumétricos, ou de
deslocamento positivo. Os compressores de deslocamento positivo sdo maquinas destinadas a fornecer energia

a um fluido compressivel (gds), elevando sua pressdo desde 0,1MPa, ou menos, até valores superiores a
300MPa.

Enquanto os turbo compressores (compressores de fluxo) dominam a gama das grandes vaz&es (acima de
100000 m3/h) e das grandes poténcias (acima de 1000 kW), devido ao seu elevado rendimento e dimensdes
reduzidas, os compressores de deslocamento positivo, principalmente os de émbolo, matem um dominio
completo para a faixa das médias e pequenas vazdes (abaixo de 1000 m3/h), com pressdes acima de 1MPa.

Os compressores podem ser classificados de acordo com o esquema proposto na Figura 140.

Figura 140 - Esquema dos Compressores.



52

Figura 141 - Esquema de um Compressor Parafuso (How Stuff Works. 2006).

LADO DE
LIBERACAQ

STO0E Haiw STt WO

Figura 142 - Esquema de um Compressor Centrifugo (How Stuff Works. 2006).

1.13 MAQUINAS DE FLUXO E A AJUDA DO ASPEN PLUS

O Aspen Plus® oferece seis tipos de equipamentos ou acessdrios que alteram a pressdo de um fluido. Eles
sdo a bomba, o compressor, o compressor de multiplos estagios, e ainda as valvulas, o pipe (Unico segmento
com acessorios) ou o pipeline (multiplo segmento com acessorios). Esses trés ultimos conferem uma resisténcia
ao movimento do fluido, portanto diminuem a pressdo. Essa queda de pressao é chamada de perda de carga.

O menu Help (F1) do programa em estudo é muito util. As equag¢des que sdo utilizadas nos calculos da
maior parte das propriedades, bem como instrucdes para a utilizagdo dos blocos (cada equipamento), podem
ser vistas em tal menu. Como a visualizacdo de como deve ser conectadas as linhas de alimentacgdo e saida em
uma bomba.
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Figura 143 - Menu Help do Aspen Tech.

53

Vocé pode encontrar essas e outras informagdes sobre bombas e compressores no arquivo Aspen Plus

Reference 0 Unit Operation Models Reference Manual 0 Chapter 6: Pressure Changers.

1.13.1 Opg¢oes de uma bomba

Ao colocar uma bomba em seu fluxograma, em uma das abas do bloco abrird uma pégina similar a da

Figura 144.

[ @ Specifications |Ca|culatmn Options | Flash Options | Utility | Information

Meodel
@ Pump

®

Pump outlet specification

Discharge pressure:

Pressure increase;
Pressure ratio:

Power required:

Turbine

9 Use performance curve to determine discharge conditions

Efficiencies
Pump:

®

Driver:

Figura 144 - Opgdes de uma Bomba no Aspen Tech.

As opgdes necessarias sao as seguintes:

1.

Devemos especificar o funcionamento da bomba. H4 dois tipos: bomba ou turbina;
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2. Em seguida, devemos dar alguma informacdo sobre a saida da bomba como: pressdo de descarga,
aumento na pressdo (saida subtraida da entrada), razdo na pressdo (geralmente para maquina de fluxo
essa razao ndo passa de 4), poténcia requerida ou por fim, utilizar curvas de performance. Para esta
ultima opgdo, serd necessario colocar dados a respeito da curva da bomba que sera utilizada em seu
processo, como por exemplo, pontos da curva;

3. Podemos especificar a eficiéncia da bomba. Esta op¢do ndo é imprescindivel para que o simulador rode,
entretanto é interessante preenché-la.

Ha outras abas além das abas de especificagGes como as op¢des de calculo, opgGes do flash, utilidade e
informagdes gerais. Porém, estas abas sdo dispensdveis para a simulacdo e seu uso é importante quando se
possui dados adicionais para a bomba.

1.13.2 Opg¢oes de um compressor

| @ Specifications [Calculation Options | Power Loss J Convergence | Integration Parameters | Utility LlnFormation

Model and type

Model: @ Compressor Turbine
Type: Isentropic @ -

Outlet specification
@ Discharge pressure: 3 bar v

Pressure increase: bar

Pressure ratio: ®

Power required:

Use performance curves to determine discharge cenditions

Efficiencies
Isentropic: Polytropic Mechanical: @

Figura 145 - Opgoes de um compressor no Aspen Tech.

Similar a bomba, aparecera uma janela igual a Figura 145. As opgBes necessarias serao:
1. Devemos especificar o modelo e o tipo no compressor, os quais podem ser:
a) lIsentrépico;

b) Isentrépico utilizando o método ASME, para melhor visualizacdo das equacdes utilizadas nesse e em
outro método no Aspen® pode-se utilizar a ajuda do Aspen através da tecla “F1”;

c) lIsentrépico utilizando o método GPSA;

d) Politrépico utilizando o método ASME (método mais rigoroso que GPSA);

e) Politrdpico utilizando o método GPSA (utilizado para quando temos condi¢cdes de succdo);
f)  Politrépico utilizando integracdo por partes;

g) Deslocamento positivo;

h) Deslocamento positivo utilizando integracdo por partes.
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- Cutlet spec| Isentropic using ASME method —

Isentropic using GPSA method

Polytropic using ASME method

() Pressure| Polytropic using GPSA method

Polytropic using piecewise integration

Positive displacement

) Power rg Positive displacement using piecewise integration

@ Discharg

) Pressure

Figura 146 - Tipos de Compressores no Aspen Tech.

2. Em seguida, determinamos alguma das propriedades de saida do
equipamento, conforme foi feita para a bomba no item anterior;

3. A terceira opgdo é apenas selecionada caso possuamos o valor da
eficiéncia do compressor.

1.13.3 Opg¢oes de tubulacao

Além das bombas e compressores, que sdo utilizados para aumentar a pressdo, existem outros
equipamentos ou acessorios que influenciam na carga, ou seja, na pressdo de uma corrente. A tubulagdo possui
grande importancia se considerar uma tubulagdo extensa, com alguns quildmetros. Além dessa, ainda temos os
acessorios, como por exemplo: medidores de vazdo, pressdo, valvulas, entre outros. O simulador Aspen Tech
oferece a opgdo de usarmos tubulagdes e valvulas a fim de que tenhamos uma simulagdo mais realista.

Para as tubulagGes, temos dois tipos: (i) Pipe e (ii) Pipeline. A primeira corresponde a um Unico segmento
com mesmas caracteristicas, ja a segunda corresponde a uma tubulagdo com diversas conexdes, tantas quantas
forem do seu interesse.

A seguir, temos melhor explicado as op¢Ges para as tubulagGes.

Para o Pipeline, teremos a especificacdo de acordo com a Figura 147.

Main Flowsheet 2-GAS (MATERIAL) - Input PIPELINE (Pipeling) « | +

Configuration |l;'HCor1nectivity |Methods | Property Grid | Flash Options | Sclids Conveying | Information

@ Fluid flow ) Solids conveying

- Calculation direction ‘®7 -Segment genmetr}r—@i
@ Calculate outlet pressure (1 Enter node coordinates
() Calculate inlet pressure (@ Enter segment length and angle

- Thermal optiens ‘2-‘ -Property calculations 5
.~ Do energy balance with U @ Do flash at each step U
surroundings () Interpolate from property grid

@ Specify temperature
~ profile: -Pipeline flow basis 6
Constant temperature - @ Use inlet stream flow U

() Reference outlet stream flow

-Inlet conditions
Pressure: bar - ®
Temperature: C A

Figura 147 - Configuracdes para o Pipeline.

E possivel definir alguns tipos de configuracSes:
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1. A respeito do calculo da pressdo: entrada ou saida;

2. Em relagdo ao balanco de energia: é possivel especificar o perfil de temperatura ou ainda realizar o
balango de energia através da temperatura ambiente;

3. Pode-se colocar as condigGes de entrada da tubulagdo;

4, Em relagdo ao segmento: pode-se entrar com as especificacdes dele em relagdo as coordenadas x e y, ou
fornecer o comprimento e angulo;

5. O tipo de calculo das propriedades;

6. E por fim, como é feito o célculo da vazao.

Main Flowsheet 2-GAS (MATERLAL) - Input PIPELINE (Pipeline) -~ | +

Configuration [ @ Connectivity iMethuds | Property Grid | Flash Options | Solids Conveying | Information |

D In Node '_Q.H.LN.D.I:I: Diarneter Units Length Units Angle Lni
i w Segment Data ﬂ\

Mew.. Segment No. w1 v t node: Outlet node:

MNode parameters

Inlet node Qutlet node
Fluid temp: Cc C ®
C-Erosion: 100 160
Segment parameters
Length: maeter * Angle: 0 deq v
Diameter: meter = Annular OD: meter - ®
Roughness: 4,572e-05 meter ~ FEfficiengy: 1

N

Figura 148 - Especificagdes dos Segmentos do Pipeline.
Na Figura 148 podemos observar um esquema geral da disposi¢do dos segmentos:
1. Primeiramente devemos nomear a entrada e saida do segmento;

2. Em seguida, dependendo das configuracGes escolhidas anteriormente sera necessario colocar as
coordenadas, elevagdo e temperatura ambiente;

3. Por fim, devemos fornecer o didmetro e caso escolhido fazer o balanco de energia com o ambiente,
colocamos coeficiente global de troca térmica.

O Pipe possui uma configuracdo mais facil, € necessario informar apenas o comprimento e didmetro, como
indicado na Figura 149.
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Main Flowsheet 2-GAS (MATERIAL) - Input PIPELIME (Pipeline) PIPE (Pipe) « |+
' Pipe Parameters |Therma|$peciﬁcation | Fittingsl | Fittings2 I Flash Opticns | Solids Conveying | Information

@ Fluid flow

) Selids conveying

-Length Q
Pipe length: meter U ‘

-
-

- Diameter e schedules
@ Inner diameter: meter terial:
) Use pipe schedules Schedule:
() Compute using user subroutine Nom diarmeter
- Elevation tions
@ Pipe rise: o meter oughness: 4 572e-05 meter -
) Pipe angle: deg Erosional velocity coefficient: 100
Figura 149 - EspecificacGes do Pipe.
1. Comprimento da tubulagdo;
2. Diametro interno da tubulagdo: nessa opgdo é possivel utilizar o schedule ao invés de fornecer o

didmetro. Para tanto, colocamos o material e o schedule e o Aspen® ird nos fornecer o didmetro
automaticamente.

3. Caso seja pertinente, podemos colocar a elevagao e angulagdo da tubulagdo.

Uma das vantagens do Pipe é a possibilidade de informar os diversos acessérios que estdo presentes na
tubulagdo. E ainda pode-se configurar as condigdes externas a tubulagdo a fim de fazer um célculo mais preciso.
Essas duas opc¢des estdo indicadas na Figura 150 e Figura 151.

Main Flowsheet 2-GAS (MATERIAL] - Input PIPELIME (Pipeline) PIPE (Pipe) -« |+

| w Pipe Parameters |Therma| Specification |Fittingsl | Fittings2 | Flash Options | Solids Conveying | Information

- Thermal specification type
@ Constant temperature
() Linear temperature profile  Outlet ternperature: C
) Adiabatic (zero duty)

() Perform energy balance Include energy balance parameters

Include heat flux

-Energy balance parameters

Inlet armbient termperature: C

Outlet ambient ternperature: C

Heat transfer coefficient: cal/fsec-sqom-K
Heat flue cal/sec-m

Figura 150 - Especificagdo do Pipe em relacdo ao Balancgo de Energia.

Nesse item é apenas necessario colocar como sera realizado o balanco de energia. Nesse caso foi realizado
com temperatura constante. Podemos escolher com um perfil de temperatura linear, adiabatico ou realizar o
balango de energia. Caso seja escolhida a ultima opg¢do, as opgdes que estdo em cinza poderao ser alteradas,
como as temperaturas de entrada e saida e o coeficiente global de transferéncia de calor.



58

Main Flowsheet 2-GAS (MATERIAL) - Input PIPELINE (Pipeline) PIPE (Pipe) - |+

| @ PipeParameters | Thermal Specification | Fittingsl | Fittings2 | Flash Options | Solids Conveying | Information

Connection type
@ Flanged welded Screwed @
Murnber of fittings

Gate valves: 0
Butterfly valves: g

Straight tees: 0
Branched tees: 0

Cx €y >
£x 4>

Large 90 deq. elbows: 0

Miscellanecus L/D

Value: ¢ Label:

Miscellaneous K factor @

Value: (@ Label:

Figura 151 - Acessorios disponiveis no Pipe.

Nessa etapa é necessdrio fornecer o tipo de conexao das tubulagées: flangeado ou parafusado;

Em seguida, podemos especificar os acessorios presentes em nossa tubulagao, tais como, valvulas gaveta
e borboleta, cotovelos, T’s;

Caso 0s nossos acessorios ndo estejam em nenhuma dessas opgGes, é necessario apenas colocar a perda
de carga nessa parte.

1.14 EXERCICIOS
Ciclone

Calcular a eficiéncia de coleta de um ciclone de média eficiéncia ao qual sejam alimentados 3500 m3h de

ar e 20000 kg/h de silica a 100 °C e 1,5 bar. Definir o didametro do ciclone para que a velocidade de entrada seja
18 m/s. Utilizar a correlacdo de Leith-Licht para o célculo da eficiéncia de coleta. Usar o modelo SOLIDS para a
simulagdo. A alimentagdo possui silica com a distribui¢cao granulométrica apresentada na Tabela 3.

Faixa

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Granulometria (um) | 020 | 2040 | 4060 |[60-80 |80-100 | 100-120 | 120-140 | 140-160 | 160-180 | 180-200

Fr‘agéo massica 0,07 0,14 0,25 0,25 0,14 0,07 0,03 0,02 0,02 0,01

Tabela 3 - Distribuigdo granulométrica (PSD) da silica presente na alimentag¢do do ciclone do exercicio 1.1.

Repita a simulacdo alterando a vazdo de ar. Compare os resultados para 100, 250, 500, 1000 e 3000 m¥h.

Que conclusdes vocé pode tirar a respeito dessa comparagdao? De que forma a vazao de ar pode influenciar na
eficiéncia de coleta do ciclone, ou seja, quais varidveis sdo afetadas por seu valor?

Ciclone + Precipitador eletrostatico
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Em uma industria, carvdo betuminoso é queimado em uma fornalha e é necessario tratar os gases de
combustdo que carregam uma larga quantidade de cinzas. Para isso, um ciclone de média eficiéncia com
diametro de 3 ft realiza a coleta das particulas de maior diametro e a corrente gasosa carregando as menores
particulas deve ser enviada a um precipitador eletrostatico para uma eficiéncia de coleta de 99,5%. A partir de
uma alimentagdo de 100000 ft¥h a 930 °F e pressdo relativa zero com 3000 lb/h de sélidos nas mesmas
condigGes, determine a eficiéncia do ciclone (usando a correlagdo de Leith-Licht para o cdlculo da eficiéncia) e o
projeto do precipitador, para que seja alcancada a eficiéncia desejada, considerando que a constante dielétrica
seja 5. Os dados para a alimentacdo ao ciclone constam na Tabela 4, Tabela 5 e na Tabela 6.

Component | Fragao
e molar
0, 0,03
N, 0,70
H,0 0,12
co, 0,15

Tabela 4 - Composicdo gasosa da alimentagao (Substream MIXED) do processo do exercicio 1.2.

Component | Fragao
e massica
Sio, 0,60
Al,O, 0,15
Fe,O, 0,25

Tabela 5 - Composig¢do das cinzas na alimentagao (Substream CIPSD) do processo do exercicio 1.2.

Faixa (um) 0-20 20-40 40-60 60-80 80-100 100-120 120-140

Fracdo massica 0,7 0,2 0,06 0,02 0,01 0,007 0,003

Tabela 6 - Distribuicdo granulométrica (PSD) das particulas na alimentagdo do processo do exercicio 1.2.
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1.15 GABARITO CAPIiTULO 1
Exercicio 1.1. Ciclone

O diametro do ciclone para a velocidade pedida é de 0,7349 m. Com a vazao de ar proposta, a eficiéncia
de coleta sera de 91,0%. Repetindo a simulac¢do para 100, 250, 500, 1000 e 3000 m%¥h de ar, os resultados serdo
59,4%, 69,1%, 76,0%, 82,2% e 90,1%. A conclusdo é que com maiores vazdes de gas, a eficiéncia de coleta
também é aumentada. Isso ocorre, pois, para um ciclone de mesmo tamanho, ao aumentar a vazdo da
suspensdo, maior sera sua velocidade de entrada no equipamento, o que influencia diretamente a eficiéncia de
coleta.

No Aspen 8.4, a primeira janela apds a escolha das unidades sera a de especificacdo dos componentes.
Selecionando-os de acordo com a Figura 152. Ndo esqueca de trocar o Type do SiO2 para Solid.

Select components:

Component (D Type Component name Alias
5102 Solid SILICON-DIOXIDE 5102
AIR Conventional AlR AlR
Find | [ Elec Wizard | [ User Defined | [ Reorder | [ Review

Figura 43- Componentes selecionados para a resolugdo do exercicio 1.1

Ao clicar no Next (F4), abrira a janela de configuragdes termodinamicas. Vamos alterar o Base method para
Solids.

Property methods & options

Method filter: COMMON bt
Base method: S0LIDS ¥
Henry components: v

Petroleurn calculation options
Free-water method: STEAM-TA ¥

Water solubility: 3 »

Electrolyte calculation options

Chemistry 10 »
Use true components

Figura 44 - Modelo termodinamico usado na resolugdo do exercicio 1.1

Podemos mudar para a janela Simulation e montar o fluxograma. Lembre de que o Ciclone estd na janela
de Solid Separators e ndo Splitters.



Na janela Simulation, ao clicar na pasta Setup (menu esquerdo), é possivel editar as configuragdes globais

[ess ]

[ECILEE] gy

Figura 45 - Fluxograma proposto para o exercicio 1.1.

das correntes. Trocar Stream class para MIXCIPSD e flow basis para Mass.

Especificar a subcorrente MIXED da alimentagao do processo de acordo com a Figura 156.

-Global settings

Input mocde:
Stream class:

Flow basis:

Ambient pressure:

Armbient ternp.:
Valid phases:
Free water:

Operational year:

Steady-State

MIXCIPSD

Mass

1,01325 bar
10 C
WMo

8766 hr

Figura 46 - Configuragdes globais do exercicio 1.1.

Flash Type: Temperature |v| Pressure v -Composition
Male-F
- State variables e =
Ternperature: 100 C Component
Pressure: 1.5 bar 5102
Vapor fraction: AR
Total flow basis: Volume -
Total flow rate: 3500 cum/hr b
Solvent: Total:

WValue

Figura 47 - Especificagdo da subcorrente MIXED da corrente de alimentagao do exercicio 1.1.

E a subcorrente CIPSD da alimentagdo do processo, como mostra a Figura 157.
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- State variables - Composition
Substream name: &arsp hd Mass-Flow ¥| kg/hr
T ture:
EMpErature 100 ¢ Component Yalue
Pressure: 1.5 bar = 5|02 20000
Total flow basis: Mass hd
Total flow rate: kg/hr - Total: 20000

Figura 48 - Especificacdo da subcorrente CIPSD da corrente de alimentagdo do exercicio 1.1.

Isso incluindo a distribuicdo granulométrica informada no enunciado do exercicio, seguindo a Figura 158.

Interval Lower limit Upper limit  Weight fraction  Cumulative
weight fraction
1 0 20 0,07 0,07
2 20 40 0,14 0,21
3 40 60 0,25 0,46
4 &0 a0 0,25 0,71
5 a0 100 0,14 0,85
B 100 120 0,07 0,92
7 120 140 0,03
8 140 160 0,02
g 160 180 0,02 ,
10 150 200 0.01 1

Figura 49 - Distribuicdo granulométrica da alimentac¢do do exercicio 1.1.

Especificar o ciclone conforme a Figura. Como a resolugdo foi feita no Aspen Plus® V8.4, ha uma pequena
diferenga na interface e no nome do tipo de ciclone. O tipo escolhido se refere ao ciclone de média eficiéncia, o
qual deve ser usado nesse exercicio.

Para encontrar o didmetro do ciclone, deve-se utilizar a equacgdio 1.1. E necessario converter a vazdo dada
no enunciado para o Sistema Internacional de Unidades, portanto, de m3/h para m?/s. Dessa forma, realizando
os calculos, encontramos o valor de 0,7349 m para o diametro.

-Calculation options

Mode: Simulation b
Efficiency correlation: Leith-Licht b
Type: Stairmand-HT bt

-Efficiency correlation parameters

WYane constant: 16
Wall friction coefficient: 0,0075
Constant Dt 3
Constant Kg: 0,025

Consider secondary flow

-Simulation parameters

Dhameter: 0,7349 meter .
.3
w

Mumber of cyclones: 1

Figura 50 - Especificagdes do ciclone do exercicio 1.1.
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Encontrar a eficiéncia de coleta na pasta Results dentro da pasta do bloco do Ciclone, como mostra a
Figura 160.

-Results
Type of cyclone: Medium Efficiency
Murmber of cyclones: 1
Pressure drop: 00022937 bar
Diameter of cylinder: 07349 meter
Efficiency: 0000824
Length of vortex: 1,93488 meter
Length of cylinder: 1,10235 meter

Figura 51 - Resultados para o ciclone do exercicio 1.1.

Exercicio 1.2. Ciclone + Precipitador eletrostatico

Iniciar uma simulagdo com unidades métricas, alterar para o sistema inglés de unidades. Adicionar os
componentes lembrando de alterar para Solids os componentes sdlidos.

Select components:

Component D Type Component name Alias
02 Conventional OXYGEN 02
N2 Conventional NITROGEN N2
H20 Conventional WATER H20
o2 Conventional CAREON-DIOXIDE Co2
5102 Solid SILICON-DIOXIDE 5102
AL203 Solid ALUMINIUM-OXIDE-ALPHA-CORU AL203
FE203 Solid HEMATITE FE203
3
Find ] [ Elec Wizard ] [ User Defined ] [ Reorder ] [ Review

Figura 52 - Componentes selecionados para o exercicio 1.2.

Ao clicar no Next (F4), abrira a janela de configura¢des termodinamicas. Alterar Base method para Solids.
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-Property methods & options

Method filter: CoMMON ¥
Base method: SOLIDS b
Henry components: ¥

-Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA »

Water solubility: 3 v

- Electrolyte calculation options

Chemistry 1D: v
Use true components

Figura 53 - Modelo termodindamico usado na resolugdo do exercicio 1.2.

Na janela Simulation, montar o fluxograma.

ALIM

CICLONE

Figura 54 - Fluxograma sugerido para o exercicio 1.2.

Na janela Simulation, ao clicar na pasta Setup (menu esquerdo), é possivel editar as configuragdes globais
das correntes. Trocar Stream class para MIXCIPSD e flow basis para Mass.

- Global settings

Input mode: Steady-State ¥
Strearn class: MIXCIPSD b
Flow basis: Mass b
Ambient pressure:  1,071325% bar -
Ambient termnp.: 10 C

Yalid phases: v
Free water: N ¥
Operational year: 5766 hr o

Figura 55 - Global settings para o 1.2.

Ao clicar Next, especificar a subcorrente MIXED da alimentagdo do processo, como mostra a Figura 165.
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Flash Type: Temperature |v| Pressure b -Compasition
Maole-F b
- State variables ole-rrac
Temperature 930 F Component Yalue
Pressure: 0 psig 02 0,03
Yapor fraction: N2 0.7
H20 012
Total flow basis: Volume = Co2 015
Total flow rate: 100000 cuft/hr hd 5102
AL203
Solvent:
e FE203
Total:
Figura 56 - Especificagdes da subcorrente MIXED da alimentagdo do exercicio 1.2.
Especificar a subcorrente CIPSD da alimentagdo do processo, de acordo com a Figura 166.
- State variables - Composition
Substreamn name: &CIPSD Mass-Frac v
T ture:

Sl 330 F Component Yalue
Pressure: 0 psig 5102 0.6
Total flow basis: Mass w AL20S 0.15
Total flow rate: 3000 Ib/hr b4 Total:

Figura 57 - Especificacdo da subcorrente CIPSD da alimentacao do exercicio 1.2.

E, também, a sua distribuicdo granulométrica, conforme a Figura 167.

[R=]

(W8 )

L

on

(=)

w

Interval Lower limit Upper limit
- n
20 40
40 &0
60 20
80 100
100 120
120 140
140 160
160 180

0 180 200

Weight fraction Curnulative

weight fraction
0.7 07
0.2 0.9
0,06
0,02
0,01
0007 099
0,003 1
0 1
0 1
0 1

Figura 58 - Distribui¢cdo granulométrica da alimentac¢do do exercicio 1.2.

Especificar o ciclone, conforme a Figura 168. Observar que a resolucdo foi feita no Aspen Plus® V8.0, em
que o ciclone de média eficiéncia é achamado de Stairmand HT.
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- Calculation options

Muode: Simulation v
Efficiency correlation: Leith-Licht hd
Type: Stairmand-HT hd

-Efficiency correlation parameters

Vane constant: 16
Wall friction coefficient: 0,0075
Constant [ 3
Constant Kg: 0,025

Consider secondary flow

-Simulation parameters

Diameter: 3 ft w
3
"3

Mumber of cyclones: 1

Figura 59 - Especificagdo do ciclone do exercicio 1.2.

E as variaveis de projeto do precipitador eletrostatico, conforme a Figura 169. Como mencionado, o Aspen
Plus® V8.4 da trés opgcdes de modelos de precipitadores. Nas versdes antigas ndo ha essa op¢do, pois o bloco
ESP sé trabalha com o modelo de Crawford para precipitadores tipo placa-fio.

- Calculation options

Precipitator type: Plate v

Madel: Crawford A

Mode: Design ~

Exponent K: 1

Exponent alpha: 0,53

-Design parameters

Separation efficiency: 0,995

Gas velocity: 6,.56168 ftifsec

Maximum height: 275591 ft

Maxirmurm width: 275591 ft w
Minimum length: 328084 ft W
Maximum length: 206693 ft - o

Figura 60 - Variaveis de projeto do precipitador eletrostatico do exercicio 1.2.

Definir a constante dielétrica da suspensao de acordo com o enunciado, como é mostrado na Figura 170.

- helectric constant for each substream ——

Substream (D Dielectric
constant

B CIPSD 3

Figura 61 - Constante dielétrica da suspensao da alimentagdo do exercicio 1.2.

A eficiéncia do ciclone é 53,0%. O projeto do precipitador obtido em simulagdo no Aspen Plus® V8.4 é
mostrada na Figura 171.
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ESP results

Gas velocity: 1,64041995 ftisec x
Murnber of plates: ]

Plate height: 4525836 ft

Plate length: 488640 =
Owerall collection efficiency: 009518

Corona voltage: 0813,08

Power requirement: 0256292 hp =
Total width of precipitator: 374016 ft o
Pressure drop: 0000763741 psia b
Solid load of gas inlet: 00140862 Ib/cuft =
Solid load of gas cutlet: 00140855 Ib/cuft o

Figura 62 - Resultados do projeto do precipitador eletrostatico do exercicio 1.2.

CAPITULO 2

2 TERMODINAMICA APLICADA EM OPERAGOES DE SEPARACAO
2.1 OBJETIVOS

O foco desta aula serd a escolha do modelo termodindmico. Com isso, o aluno trabalhard o que foi
aprendido em exercicios com operag¢Ges unitarias que envolvam processos de separacdo liquido-vapor e
liqguido-liquido, a fim de resgatar, principalmente, os conhecimentos da disciplina de Termodindamica Il para
aplicagdo na disciplina de Operagdes Unitarias Ill. A partir das ultimas atualizacGes o Aspen Properties foi
colocado dentro do Aspen Plus®, entdo utilizaremos apenas o Aspen Plus®.

2.2 ESCOLHA DO MODELO TERMODINAMICO

A escolha do modelo termodindmico envolve um conhecimento prévio do sistema em que se quer
trabalhar e deve levar em conta o nimero de componentes de cada corrente, suas caracteristicas, a forma
como interagem entre si, ou seja, todo o conhecimento termodinamico adquirido durante o curso.

A termodinamica, através de suas equagdes de estado, tem como principal objetivo determinar as
propriedades desconhecidas de um dado sistema, a fim de que este seja modelado. Muitas correlagdes foram
obtidas com esse objetivo, cada qual se ajustando melhor conforme o sistema em questao.

Muitos dos modelos termodinamicos utilizados para a modelagem de sistema em equilibrio utilizam-se do
coeficiente de atividade de um determinado componente para representar seu desvio do componente ideal.
Esse parametro termodinamico se relaciona com a energia livre de Gibbs em excesso e depende, basicamente,
da composicao da mistura, temperatura e da pressdo. O termo em excesso descreve o comportamento real do
componente, desse modo, os coeficientes de atividade possuem um significado decisivo na modelagem do
equilibrio de fases.

A modelagem termodinamica de sistemas em equilibrio é desenvolvida pela analise dos sistemas. Quando
se tem um sistema cuja ndo idealidade verifica-se na fase vapor o equilibrio do dado sistema pode ser previsto
utilizando-se as equacdes de estado tais como: PENG ROBINSON, REDLICH KWONG entre outras. No caso da
ndo idealidade se verificar na fase liquida o equilibrio do sistema deve ser previsto através dos modelos
termodinamicos tais como: WILSON, UNIQUAC, UNIFAC entre outros. Caso a ndo idealidade do sistema seja
verificada nas duas fases utilizam-se da combinagdo das equagdes e dos modelos.
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2.1.1 Especificando o método de cdlculo das propriedades termodinamicas
Como vimos na aula anterior, apds a entrada dos componentes de cada corrente, o Aspen Plus® e o
Properties exigirdo a escolha do modelo termodinamico (na pasta Methods) que sera utilizado na simulacgao,
que devera ser preenchido no campo Base method. Ele fornece uma lista com varias opgdes, como se pode
observar na Figura 43.

[;Glﬂbal |Flowsheet5ections IRE‘Ferenced IInformation |

Property methods & options Method name:
Methed filter: COMMON - . Methods assictant...
Base method: =
Henry components: BK10 [ Modify
CHAQ-5EA —
Petroleum calculatiof ELECMRTL =
. |IDEAL Data set: 1 &
Free-water method: NRTL o ~
Water solubility: PEMNG-ROB Liquid gamma:
POLYNRTL Data set: 1 C
Electrolyte calculatio PSRK o
SOLIDS Liquid maolar enthalpy:
Chemistry ID:
B ITF"(WS 95 Liguid molar velume:
| Uset i
=€ TTHE SO nrac Heat of mixing
WILSOM . .
WILS-GLR Poynting correction
UNIQUAC Use liquid reference state enthalpy
PC-SAFT |
MRTL-5AC
EMRTL-RK
EMRTL-SR

Figura 43 - Escolha do modelo termodindmico.

Os métodos listados em Base method sao filtrados pela opgao selecionada no campo Method filter. Por
padrdo, o programa tem selecionado o filtro COMMON, listando apenas os métodos mais comuns. Se vocé
deixar o cursor em cima do nome de algum dos métodos, aparecerda em um baldo de ajuda (versGes mais
recentes) ou no rodapé da janela uma breve descricdo do método, informando sobre a equacdo de estado (EOS
— Equation of State) utilizada para descrever a fase vapor e o modelo para o coeficiente de atividade (Liquid
gamma).

2.1.2 Recursos de auxilio a selecao do método
Ha situacdes em que podem surgir duvidas na hora de escolher o método cujos modelos termodinamicos
melhor simulardo a operacdo de uma planta ou uma simples operagdo unitaria. Neste curso, trazemos duas
formas de ajuda-lo com esse problema. Vocé pode encontrar, no Apéndice A, informagdes sobre alguns dos
modelos termodinamicos e, também, um fluxograma que mostra a metodologia adotada pela ferramenta que
explicaremos agora.

Felizmente, o Aspen possui uma ferramenta bastante Util: o Assistente de selecdo do método para o
calculo de propriedades termodinamicas. Na Figura 43, ao lado do campo Method name, vocé encontra um
botdo que abrird o Assistente. Nas versGes mais atuais do Aspen Plus®, o Assistente é operado dentro da
prépria ajuda (Help), conforme a Figura 44. Serdo ofertadas duas opg¢des para prosseguir com a escolha do
método: Specify component type e Specify process type. Na primeira opgdo sdo feitas perguntas relativas as
caracteristicas das espécies quimicas presentes no sistema. Ja a segunda alternativa é utilizada para especificar
o tipo de processo simulado (Farmacéutico, polimérico, eletrolitico, etc.), e assim o Assistente fornece
informacdes adicionais sobre os principais métodos utilizados em cada caso.
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@ Aspen Plus V10 Help

A«

Es contents

E Index

i The NIST ThermoData Engine (TDE)
i Petroleum Assays and Pseudocompon
i Aspen Properties Enterprise Database
Ll Properties Environment Forms
[l setup
[l components
L] Methods
|=] Working with Methods
LLJ Methods Specifications Form
|5 Overview
|=] Methods Specifications Glob
|_|“ Methods Specifications Flow
|_,“ Methods Specifications Refe
| | Property Method Selection A
i Methods Selected Methods Forr
[l Methods Parameters
[l Methods Routes Form
[l Methods NC Props Form

B Mathade Tahnnhr Enrm

i Regressing Property Data &

Search Help

ps

L

/x

Property Method Selection Assistant

Welcome to the Property Method selection assistant.

Translated by §% Microsoft

Translation Disclaimer k

The purpose of the assistant is to help you select the most appropriate property

methods for use with Aspen Plus and Aspen Properties.

The assistant will ask you a number of questions which it uses to suggest one or

more property methods to use.

Start by selecting one of the following options:
® Specify component type
® Specify process type

Figura 44 - Assistente de sele¢do de métodos e modelos termodinamicos.

No arquivo de ajuda do Aspen ha também varias informacgdes sobre todos os métodos, equacgbes e
modelos termodinamicos, como mostra a Figura 45.

@ Aspen Plus V10 Help

hies

% Contents

E Index

i Regressing Property Data
i The NIST ThermoData Engine (TDE)
i Petroleum Assays and Pseudocompon
i Aspen Properties Enterprise Database
LLJ Properties Environment Forms
[l setup
[l Components
L] Methods
=] Working with Methods
L] Methads Specifications Form
=] Overview
|| Methods Specifications Glob
I_,“ Methods Specifications Flow
|_,“ Methods Specifications Refe
|=] Property Method Selection A
[l Methods Selected Methods Forr
[l Methods Parameters
[l Methods Routes Form
[l Methods NC Props Form

B hiathade Tahnnhe Enrm
4 L3

Search Help

b

L)

I

Methods Specifications Global Sheet |

Use this sheet to specify the global property

methods and models for your calculation. By

default, the Aspen Physical Property System

uses this information in all calculations. You

must:

® Select the primary property method (Base

Method). The Methed filter field provides
a filter on Base Method, because of the
large number of methods available in the
Aspen Physical Property System. If your

choice of method does not appear for the

default filter of COMMON, change to another appropriate filter choice, or ALL.

® |dentify any components to be treated as Henry's components

For electrolytes applications, you must specify the solution chemistry and the true

or apparent compenent calculation approach.

Translsted by [ Microsoft

Translstion Disclaimer

See Also

® Methods Specifications
Farm Help

® Organic Phase
Properties

® Steam Tables

® Property Method
Selection

Assistant

Figura 45 - Tépicos de ajuda do Aspen sobre métodos de propriedades termodinamicas.
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2.1.3 Personalizando um método
E possivel a necessidade de alterar um método, devido as especificidades do sistema trabalhado. Na janela
para especificacdo do método de calculo, vocé encontra, na caixa Modify opg¢Oes para edita-lo. Antes, é preciso
escolher um método base no campo Base method. Na Figura 46, modificamos o método UNIFAC, substituindo a
equacdo de estado de Redlich-Kwong (ESRK) para a de Peng-Robinson (ESPRSTD).

Method name:

UNIFAC-2 = | Methods assistant... |
Meodify

Vapor EOS: ESPRSTD -
Data set: 1 =
Liquid gamma: GMUFAC -
Data set: 1 =
Liquid molar enthalpy:  HLMX103 -
Liquid molar volume: VLMX01 -

Heat of mixing
Poynting correction

["] Use liquid reference state enthalpy

Figura 46 - Modelo criado a partir do padrao UNIFAC.

2.2 ASPEN PROPERTIES E O CALCULO DE PROPRIEDADES FiSICAS

2.2.1 Introducao
N3o é um grande mistério pensar que conhecer as propriedades fisicas seja um fator crucial para projetar
ou operar uma planta industrial. Para isso, temos uma ferramenta especifica para esse objetivo: o Aspen
Properties. Em versdes mais recentes, como a 7.3.2 e a 8.0, isso ndo serd uma grande preocupacdo para Voce,
pois o Aspen Plus® passou a integrar todas as funcionalidades do Properties. No entanto, como estamos
focando versdes mais antigas, como a 7.1 e a 7.3, muitas das tarefas que explicaremos a seguir deverdo ser
feitas separadamente.

No Aspen Properties, é possivel calcular diversas propriedades como:

Propriedades termodinamicas da mistura;

Propriedades termodinamicas de componentes em misturas;
Propriedades termodinamicas de componentes puros;
Propriedades de eletrdlitos;

Propriedades de transporte;

Propriedades validas para todas as correntes.

Para abrir o programa, vd ao menu do Windows Iniciar 0 Todos os programas UAspenTech [ Aspen

Engineering Suite 0 Aspen Plus® 7.3 (ou a versdo que esteja usando) e entdo abra o programa Aspen Properties

User Interface. Vocé devera notar que a interface dele é muito semelhante a do Aspen Plus® e n3o s isso,
assim como fizemos anteriormente, devemos passar pelas mesmas etapas de especificagdo de componentes e
escolha do método de célculo de propriedades termodinamicas, tal como fazemos no simulador de processos
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da AspenTech. Em versdes mais recentes do software, como a V10, basta definir as propriedades
termodinamicas dentro do préprio Properties.

2.2.2 Especificando um conjunto de propriedades fisicas (Property Set)

Em suma, a funcdo do Aspen Properties se resume a uma s0: calcular propriedades. Entdo, precisamos a
principio especificar ao programa quais propriedades desejamos calcular. Isso é feito na pasta Prop-Set
(Property Set), ou seja, essa pasta de trabalho reunird diferentes listas de propriedades a serem calculadas,
como mostra a Figura 47.

_ Property Sets - | +

Mame Status
b | HEDESIGN Input Complete
HXDSGMN2 Input Complete
THERMAL Input Complete
THERMAL2 Input Complete
TXPORT Input Complete
TXPORTZ Input Complete
VLE Input Complete
WLLE Input Complete
Mew...

Figura 47 - Janela para criacdo e edicdo de listas de propriedades (Property Set).

Essas listas de propriedades podem ser bastante Uteis. Por exemplo, usamos para:
® Relatdrios de curvas de aquecimento e resfriamento;

® Relatérios de propriedades de cada estagio de coluna de destilagdo e as especificagbes de
desempenho;

® Relatdrios de perfil de reatores;

® EspecificagOes de projeto e restricoes;
® Blocos de FORTRAN;

® Blocos de sensibilidade;

® (Otimizagao;

® Relatdrios de fluxo e dimensionamento;
® Tabelas de propriedades fisicas.

As propriedades para estas aplicagGes sdo definidas de forma indireta. Para o conjunto de propriedades
vocé pode também definir:

® Atemperatura na qual a propriedade sera calculada;
® A pressdo na qual a propriedade serd calculada;
® Incluir ou excluir a dgua do calculo (ver item 1.5.2 sobre parametros globais);

® Unidades para a propriedade;
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® Componentes para 0s quais as propriedades serdo calculadas (componentes puros e/ou
componentes de uma mistura).

2.2.3 Configurando um conjunto de propriedades
Lembrando que devemos comegar especificando os componentes e o modelo termodinamico, passamos
para a definicdo das propriedades que desejamos calcular. Vocé pode seguir passo-a-passo o procedimento que
serd explicado agora.

1. Criar o conjunto de propriedades.

Estando na pasta Prop-Set, clique no botdo New. Uma caixa de didlogo aparecera, pedindo um nome para
esse conjunto. Por padrdo, o programa sempre usara o prefixo “PS" antes do nimero do conjunto na ordem em
que foi criado. Esse nome pode ser alterado a qualquer momento, bastando selecionar o conjunto na lista e
clicar em Rename.

2. Definir as propriedades pertencentes ao conjunto.

Vocé pode selecionar as propriedades de duas formas: (1) pela lista expandida com todas as propriedades
existentes no Aspen Properties, como mostra a Figura 48 ou (2) usando a busca, clicando no botdo Search.

[ @ Properties |Qua|ifiers |Information |

Search |

Properties

Physical properties Units

ABSHUMID »
ACIDITY
AMIL-API
AMILCRV
AMILPT
AMIL-R

API
APICRV
APICRVWT
API-R
APISTD
APPMCON
APPWCON
AROMATIC
AROMCRV
AROM-V
ARDM-W
ASPHACRY
ASPHAL-R
ASPHALTE
AVAIL v

T

Figura 48 - Definicdo das propriedades de um Property Set pela lista expandida.

A menos que vocé saiba de cor o que cada nome na lista significa, usar a busca pode ser uma alternativa
muito melhor. Ao clicar em Search, a janela de busca serd exibida, como mostra a Figura 49.
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Search Physical Properties EI@

1 Type physical property you want to find and then click Search

Search |

[T Search pure components anly [C] Include RefSYS Correlations

2 Click one or more properties you want, and then click Add.

Physical property name Alias

3 Click OK to accept the selection.

Physical property name Alias

Cancel | [ Help

Figura 49 - Janela de busca de propriedades fisicas.

A busca trabalha com trés passos. Primeiro vocé deve digitar (em inglés) o nome ou parte do nome da
propriedade fisica que deseja. Abaixo do campo adequado para isso, ha duas opcdes que vocé pode selecionar:

® Search pure components only: lembre-se que existem propriedades de mistura e propriedades de
componentes na sua forma pura. Ao marcar essa op¢ao, as propriedades de mistura ndo serdo
exibidas;

® Include RefSYS Correlations: ao trabalhar com plantas de refinaria, existem modelos mais
adequados para trabalhar com os varios componentes do petréleo. Ao marcar essa op¢ao, a
temperatura final de ebulicdo nos calculos de curvas de destilacdo sera determinada pelas
correlagdes do método RefSYS. Nas versGes mais recentes, esse campo foi substituido por Exclude
Petroleum correlations, que funciona de forma oposta ao Include RefSYS Correlations.

Assim, ao clicar em Search apdés definir as opgbes de busca, serdo listadas no segundo campo todas as
propriedades relacionadas ao termo inserido para a busca. Dessa lista, vocé pode selecionar quais propriedades
realmente interessam e entdo clicar em Add, para mover para o terceiro campo. Vocé pode fazer vérias buscas
até listar nessa caixa todas as propriedades para esse Property Set. Ao concluir, clique em OK.

3. Definir as unidades de medida das propriedades selecionadas

Vocé vera mais a frente que os resultados serdo exibidos em uma tabela com as propriedades
selecionadas medidas nas unidades de medida selecionadas. Podemos selecionar quantas unidades desejarmos
para avaliar cada propriedade.

Physical properties Units Units Units
» RHO kg/cum gm/ml molfcc

Figura 50 - Unidades de medida escolhidas para avaliar a densidade de um componente puro no Aspen Properties.

Na Figura 50, escolhemos uma propriedade fisica, a densidade do componente enquanto puro (RHO) com
trés unidades de medida diferentes: kg/m3 (kg/cum), gm/ml (g/mL) e mol/cm® (mol/cc). Note entdo que a
densidade pode ser trabalhada como massa especifica ou densidade molar.
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4. Definir os parametros qualificadores

Conhecer a temperatura e a pressao ja é suficiente para determinar a densidade de um componente puro.
Entretanto, existem muitas propriedades, especialmente as de mistura, que precisam de informaces adicionais
sobre o sistema. Essas sdo os chamados parametros qualificadores. Na janela do Property Set em edicdo,
observe que, nesses casos, a aba Qualifiers devera ser preenchida.

Uma dessas propriedades que requer parametros qualificadores é a viscosidade (MU). Observe, na Figura
51, que adicionamos a lista de propriedades a viscosidade em duas unidades: centipoise (cP) e Pascal-segundo
(Pa-sec).

Physical properties Units Units Units
RHO kg/cum gm/ml molfcc
MU P Pa-sec
Figura 51 - Densidade e viscosidade com as respectivas unidades de medida selecionadas.

Agora, trabalharemos com os Qualifiers. Essa etapa pode ser um tanto complicada, pois existem
parametros inadequados para certas propriedades. Se a aba Qualifiers continuar aparecendo como incompleta,
cligue em Next (ou use F4) para que o programa informe quais alteragdes devem ser feitas para vocé prosseguir
com o trabalho. Na Figura 52, temos selecionado os parametros adequados para avaliar a viscosidade. No caso,
selecionamos como Unico componente o ar atmosférico (AIR) e método Peng-Robinson (PENG-ROB).

|@Properties & Qualifiers | Information |

CQualifiers of selected properties

» Phase Vapor
Component AIR
2nd liquid key component
Temperature System C
Pressure System  bar
% Distilled
Water basis

Base component

Boiling point range: to

Base beiling point range: to

Figura 52 - Parametros qualificadores para a avaliagao das propriedades selecionadas do ar atmosférico.

2.2.4 Algumas propriedades que podem ser avaliadas no Aspen
Para vocé poder se orientar melhor sem se preocupar com onde encontrar informacdes sobre as
propriedades fisicas existentes no banco de dados do Aspen Properties, reunimos um bom numero de
propriedades, fases validas e unidades de medida que podem ser usadas.

Quanto as fases, as identificaremos de forma simplificada para melhor representagdo, como mostra a
Tabela 7.

Fase Descrigdo
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Dirty-water)

Vv Vapor
L1 Fase liquida 1
L2 Fase liquida 2 (ndo inclui fases Water-free ou

L Liquida
S Sélida
T Total (considera todas as fases do sistema)

Tabela 7 - Notagdo usada para representar as fases validas para as diversas propriedades fisicas no Aspen Properties.

A Tabela 8 descreve algumas das propriedades disponiveis no Aspen Physical Property System. Esta tabela
mostra os qualificadores de fase e indicam se qualificadores como a temperatura, pressdo sdo aplicaveis. Um
ponto (®) na tabela indica que vocé pode usar o qualificador para essa propriedade.

NOM | Descrigao FASE T | P | Unidade
E
CP Capacidade calorifica a pressao |V LL1L2 MOLE-HEAT-CAPACITY or
constante ST MASS-HEAT-CAPACITY
CPCV | Razdo de capacidade calorifica VLL1L2 —
(CP/CV) ST
CPIG | Capacidade calorifica (gas ideal) |V MOLE-HEAT-CAPACITY or
MASS-HEAT-CAPACITY
cv Capacidade calorifica a volume [V LL1L2 MOLE-HEAT-CAPACITY or
constante ST MASS-HEAT-CAPACITY
DHVL | Entalpia de vaporizagdo L MOLE-ENTHALPY, MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
G Energia livre VLiLL2 MOLE-ENTHALPY, MASS-ENTHALPY or
ST ENTHALPY-FLOW
GIG Energia livre (gas ideal) Vv MOLE-ENTHALPY, MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
H Entalpia VLL1L2 MOLE-ENTHALPY, MASS-ENTHALPY or
ST ENTHALPY-FLOW
HIG | Entalpia (gas ideal) Y MOLE-ENTHALPY, MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
MW Peso molecular VLL1L2 —
ST
PHI Coeficiente de fugacidade VLL1L2 —

S
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PL Pressao de vapor L PRESSURE
RHO Massa especifica VLL1L2 MOLE-DENSITY or MASS-DENSITY
ST
S Entropia VLL1L2 MOLE-ENTROPY or MASS-ENTROPY
ST
SIG Entropia (gas ideal) Vv MOLE-ENTROPY or MASS-ENTROPY
TB Temperatura de ebuli¢do VLL1L2 TEMPERATURE
ST
U Energia interna VLL1L2 MOLE-ENTHALPY, MASS-ENTHALPY or
ST ENTHALPY-FLOW
\Y Volume VLL1L2 MOLE-VOLUME or VOLUME-FLOW
ST
Tabela 8 - Propriedades fisicas para componentes puros.
As propriedades avaliadas para misturas sdo identificadas pelo sufixo MX, como mostra a Tabela 9
PROPNAM | Descri¢ao FASE T | P | Unidades
E
CPCVMX Razdo de capacidade calorifica VLiLl —
(CPMX/CVMX) L2ST
CPIGMX Capacidade calorifica (gas ideal) Vv MOLE-HEAT-CAPACITY or
MASS-HEAT-CAPACITY
CPMX Capacidade calorifica a pressao VLiLl MOLE-HEAT-CAPACITY or
constante L2ST MASS-HEAT-CAPACITY
CPMX-M Capacidade calorifica a pressao VLiLl MASS-HEAT-CAPACITY
constante (base massica) L2ST
CSATMX Calor especifico na saturacdo VLiLl MOLE-HEAT-CAPACITY or
L2 MASS-HEAT-CAPACITY
CVMX Capacidade calorifica a volume VLLl MOLE-HEAT-CAPACITY or
constante L2ST MASS-HEAT-CAPACITY
DGMIX Energia livre de mistura LL1L2T MOLE-ENTHALPY,
MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
GIGMX Energia livre (gas ideal) \Y MOLE-ENTHALPY,
MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
GMX Energia livre VLL1 MOLE-ENTHALPY,
L2ST MASS-ENTHALPY or
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ENTHALPY-FLOW
GXS Energia de excesso LL1L2S MOLE-ENTHALPY,
MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
HIGMX Entalpia (gds ideal) Vv MOLE-ENTHALPY,
MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
HMX Entalpia molar VLiLl MOLE-ENTHALPY or
L2ST ENTHALPY-FLOW
HXS Entalpia de excesso LL1L2S MOLE-ENTHALPY,
MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
MASSHMX | Entalpia massica VLL1 MASS-ENTHALPY
L2ST
MASSSMX | Entropia massica VLL1 MASS-ENTROPY
L2ST
RHOMX Densidade molar VLLl MOLE-DENSITY
L2ST
SIGMX Entropia (gas ideal) Vv MOLE-ENTROPY or
MASS-ENTROPY
SMX Entropia molar VLL1 MOLE-ENTROPY
L2ST
UMX Energia interna VLL1 MOLE-ENTHALPY,
L2ST MASS-ENTHALPY or
ENTHALPY-FLOW
VMX Volume VLLl MOLE-VOLUME or VOLUME-FLOW
L2ST
Tabela 9- Propriedades fisicas de misturas.
PROPNAME | Descricdo FASE T | P | Unidades
BOD Demanda bioldgica de oxigénio VLL1L2S MASS
T
CoD Demanda quimica de oxigénio VLL1L2S MASS
T
GAMMA Coeficiente de atividade LL1L2S —
HNRYMX Constante de Henry para um component de Henry na —
mistura
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KVL Coeficiente de particdo em ELV —

MASSCONC | Concentragdo massica VLLIL2S MASS-CON
T c

MASSFLOW | Vazdo madssica VLLIL2S MASS-FLO
T W

MASSFRAC | Fragdo massica VLL1L2S —
T

MOLECONC | Concentragdo molar VLL1IL2S MOLE-CON
T C

MOLEFLOW [ Vazdo molar VLL1L2S MOLE-FLO
T W

MOLEFRAC | Fragdo molar VLLIL2S —
T

PHIMX [2 Coeficiente de fugacidade na mistura vLiLeies (- |- | —

Tabela 10 - Propriedades de componentes em uma mistura.

Mistura

PROPNAME Descri¢ao FASE P | Unidades

KINVISC Viscosidade cinematica VLL1L2 DIFFUSIVITY

KMX Condutividade térmica VLL1L2S THERMAL-CONDUCTIVITY

MUMX Viscosidade VL0LL1L2 VISCOSITY

PR Ndmero de Prandtl VLL1L2 —

RE Numero de Reynolds dimensional VL0LL1L2 LENGTH

SIGMAMX Tensdo superficial LL1L2 SURFACE-TENSION

THRMDIFF Difusividade térmica VLL1L2S DIFFUSIVITY

Componente na Mistura

PROPNAME Descri¢ao FASE P | Unidades

DMX Coeficiente de difusdo VLiLlL2 DIFFUSIVITY

Componentes Puros

PROPNAME Descricao FASE P | Unidades

K Condutividade térmica VLL1L2S THERMAL-CONDUCTIVITY

MU Viscosidade VLiLlL2 VISCOSITY

SIGMA Tensao superficial LL1L2 SURFACE-TENSION
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Tabela 11 - Propriedades de transporte.

2.3  ANALISE GRAFICA DE PROPRIEDADES FiSICAS

Até agora, vimos como selecionar as propriedades fisicas que serdo avaliadas e como serdo avaliadas. No
entanto, precisamos criar no Aspen Properties a tarefa de avaliar essas propriedades fisicas. Isso é feito na
pasta de trabalho Analysis. Nela, vocé deve criar e configurar as analises de propriedades fisicas que deseja
fazer, similar ao que fizemos ao criar um Property Set. O que ird mudar é o campo Select Type, como mostra a
Figura 53.

i @ Create New 1D - gﬁ1

Enter IC:
PT-1

Select Type:

-

| Cancel |

Figura 53 - Janela de didlogo para a criagdo de uma tarefa de analise no Aspen Properties.

O programa traz nessa janela quatro tipos de analise:

® GENERIC: simples representacdo grafica que relaciona em dois eixos uma variavel independente
com uma variavel dependente.

® PTENVELOPE: diagrama pressao versus temperatura.
® RESIDUE: curvas residuais em um sistema ternario.
® TERDIAGRAM: diagrama ternario de fases.

2.3.1 Configurando a anadlise de propriedades fisicas
Seguindo o sistema que tinhamos escolhido (ar) com varidveis densidade e viscosidade para serem
avaliadas, poderiamos construir graficos para representar o comportamento dessas duas propriedades com a
temperatura da mistura gasosa, ou seja, densidade x temperatura e viscosidade x temperatura. Assim,
trabalharemos com uma andlise tipo GENERIC.

Ao especificar o tipo na janela mostrada na Figura 53, vocé devera escolher as configura¢cdes da analise,
cujo primeiro passo é mostrado na Figura 54.

& System |G"u‘ariable |GTabu|ate Properties | Diagnostics | Infermation

- Generate -Component flow - =
) Points along a flash curve Mole *  kmol/hr -
@ Point ithout flash
B Eoinil} without il Component Flow

B AR 100

Figura 54 - Especificagdo do sistema a ser analisado no Aspen Properties.

Aqui escolhemos quais pontos serdo gerados e a composi¢do do sistema. Aqui, o Aspen trabalha apenas
com unidades de vazdo, mas, dependendo da propriedade avaliada, ndo ha incémodo em trabalhar como se
estivéssemos falando de massa, volume ou quantidade de matéria, esquecendo o escoamento. Na figura,
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usamos um valor qualquer, apenas para dizer que o sistema é composto somente por ar. Como estamos
distantes de uma situacdo de equilibrio de fases, selecionamos a opc¢do de gerar os dados sem calculos de flash.

Na aba Variables, definimos variaveis fixas e os intervalos ou valores que as variaveis independentes
assumirdo para a analise das propriedades. Como op¢des de variaveis fixas, temos a temperatura, a fragdo total
de vapor e a pressdo, como mostra a Figura 55.

| @Systemn | @ Variable |-JTabuIate iProperties iDiagnostics | Infarmation

-Fixed state variables

Pressure * 1 atm -

-Adjusted variables
Variable Component

»  Temperature

| Range/List

Figura 55 - Definigdo das variaveis em uma andlise no Aspen Properties.

Desejando-se avaliar a densidade e a viscosidade do ar como fungao da temperatura, devemos fixar a
pressdo, por exemplo, a 1 atm, e, na caixa Adjusted variables, usar a temperatura como varidvel independente.
Note que, na caixa Fixed state variables, o primeiro campo estard indisponivel para ser editado. Agora, devemos
escolher quais valores de temperatura serdo usados. Ao selecionar a célula da temperatura na tabela, clique em
Range/List. Vocé vera uma nova janela de didlogo, como mostra a Figura 56.

(2 il
& Adjusted Variable Range/List Options (S
~Variable range or list -
_ List of Values @ Specify Limits
Lower: 0 Upper: 100
MNumber of intervals: C @ Increment; 1
| M | | Close

Figura 56 - Janela de didlogo para definir os valores usados para uma varidvel independente.

Podemos definir uma variavel independente para uma lista de valores ou um intervalo. A lista (List) é
interessante quando vocé estiver buscando conhecer uma determinada propriedade fisica em uma dada
condi¢do. Por exemplo, se precisdassemos da capacidade calorifica de uma mistura em trés temperaturas
especificas, fixariamos a pressdo do sistema e escreveriamos uma lista com essas temperaturas. No caso de
avaliar o comportamento de uma propriedade fisica, o intervalo (Range) é muito mais adequado.

Para definir um intervalo, especificamos nos campos Lower e Upper os limites inferior e superior do
intervalo, respectivamente. Abaixo, escolhemos quantos pontos serdo usados dentro desse intervalo ou como o
programa trabalhard ao longo do intervalo, especificando o passo (Increments). Vamos definir o intervalo de
temperatura de 0 a 100°C com 100 pontos. Feito isso, resta ainda a aba Tabulate. Nela, vocé seleciona o
conjunto de propriedades fisicas que deseja avaliar na analise. Selecione o conjunto que criamos anteriormente
e clique no botdo >. O conjunto PS-1 sera movido para a caixa Selected Prop Sets. Se tiver varios conjuntos, vocé
pode mové-los de uma vez so clicando no botdo >>. Assim, o resultado serd como mostrado na Figura 57.
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-Properties to Report
Available Selected

HXDESIGN E' E
HXDSGN2 s> |

THERMAL —

THERMAL2 £ |

TXPORT

TXPORT2 E|

VLE T

VLLE | New |

Table Specifications |

Figura 57 - Conjunto de propriedades fisicas selecionadas na aba Tabulate na configuragao de uma anélise.

A anadlise esta pronta para ser executada. Clique em Next e confirme ao ser perguntado se deseja executar
a simulac¢do. Ao convergirem os calculos, va a arvore de trabalho na janela a esquerda e abra a pasta Properties.

Abra a tabela Results em Properties 0 Analysis 0 PT-1 [ Results. Nela, vocé vera os resultados mostrados na

Figura 58.

PT-1 (GENERIC) Cantrol Panel PT-1 (GENERIC) - Results - |+

[Results | & Status |

TEMP VAPOR VAPOR VAPOR -
RHO RHO [l = ‘
AR AIR AR ‘
C kg/cum = molfcc cP W
Q 1,29296 446606e-05 0,0172377
L 128823 444972-05 0,0172874
2 128332 443346e-03 0,017337
3 127886 44173205 0,0173863
4 127422 440132205 0,0174352
5 126962 43854405 00174852
] 1,26506 43606705 0,01753453
7 1,26052 4.3542-05 0,0175837
g 1,25602 4,33846e-05 0,0176327
9 1,25155 4,32302e-05 0,0176518
10 124712 43076905 0,0177307

Figura 58 - Tabela de resultados da andlise de propriedades fisicas no Aspen Properties.

2.3.2 Criando o grafico dos resultados da anadlise
Vocé pode, por exemplo, copiar os resultados da tabela para um dos programas do pacote Microsoft
Office®. Para isso, basta selecionar pelos cabegalhos as colunas que deseja copiar. Se quiser selecionar toda a
tabela, clique na primeira célula, no canto superior esquerdo dela.

No entanto, nosso objetivo aqui é analisar graficamente o comportamento de uma propriedade fisica. Ao
trabalhar com uma versdao mais recente do Aspen, vocé notara que o procedimento é bem diferente das
versGes até a 7.3. Mostraremos aqui como fazer graficos das duas formas.

® \ersOes antigas do Aspen (até a 7.3)

Na tabela gerada, segure Ctrl e clique uma vez nas colunas de densidade em kg/m? e viscosidade em cP.
Feito isso, va a barra de ferramentas, clique em Plot e entdo em Y-Axis Variable. Vocé também pode usar o
atalho Ctrl+Alt+Y. Agora, sem pressionar Ctrl, clique na coluna de temperaturas. Repita o procedimento
anterior, clicando desta vez em X-Axis Variable. O atalho para isso é Ctrl+Alt+X.



Agora vamos plotar o grafico com as variaveis selecionadas. Clique em Plot e em Display Plot. Também ha

um atalho do teclado para isso: Ctrl+Alt+P. O grafico sera exibido, como mostra a Figura 59.
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Figura 59 - Grafico do comportamento da densidade e da viscosidade do ar com a temperatura.

® \ersOes recentes do Aspen (a partir da 7.3.2)

Nas versGes mais recentes o trabalho é muito mais simples. No friso Home, na categoria Plot, encontre o
icone Custom, como mostra a Figura 60.

. Add
Custom  Parametric | = He

Curve
Plot

Figura 60 - Tipos de graficos que podem ser construidos em versdes mais recentes do Aspen.

Clicando nesse icone, uma janela sera exibida. Nela, vocé devera escolher a variavel independente e quais
sdo as varidveis dependentes. Assim como fizemos antes, selecionaremos a densidade em kg/m3 e a
viscosidade em cP para serem plotadas em fung¢do da temperatura em °C, como mostra a Figura 61.

|

Custom

X Axis: | TEMP C

Y Axis:
-Select curve(s) to plot:

[[] select all

VAPOR RHO AIR MASS-DENSITY kg/cum
[C] VAPOR RHO AIR MOLE-DENSITY molfcc
VAPOR MU AIR cP

OK ] [ Cancel

Figura 61 - Selecionando as curvas a serem plotadas nas versoes recentes do Aspen.

Clique em OK e o grafico serd mostrado, como visto na Figura 59.



83

2.3.3 Formatando o gréfico
Como foi possivel ver, os graficos criados apresentam uma escala diferente para cada variavel plotada no
grafico, ajustada de forma que os pontos estejam bem distribuidos na drea do grafico. Nem sempre isso é
desejavel ou sera importante adequar a escala ao objetivo pretendido. Em versdes recentes do Aspen, ao clicar
nos valores da escala, as op¢Oes de configuracdo aparecerdo no friso superior a janela de trabalho. Aqui,
comentaremos como isso é feito nas versdes antigas. Clique duas vezes na numeragao da escala e uma janela
sera exibida, como mostra a Figura 62.

Plot Axis Scale Setting x|

Coordinate ] Font |
Scale
® * Linear " Log ¢ Inverse  Probabiity | Asis No. [1—j
(2) Gidlnterval [00 [ Lock Grid
(3) Avis Range 03 >[13
Value Range |u,9¢5525 |1 29296

[~ Varable descends  Multiplier |EI

v Reset axiz range to data

oK Cancelar |

Figura 62 - Configuragdes da escala de um grafico.

Na aba Coordinate, configuramos como as coordenadas no eixo selecionado serdo exibidas.

1. Escala (Scale): ha quatro opgdes de escala: linear (Linear), logaritmica (Log), inversa (Inverse) e de
probabilidade (Probability). Na caixa a direita dessas opgdes, o nimero do eixo que vocé esta editando.

2. Passo de escala (Grid Interval): o intervalo entre os valores na escala do gréfico. Ao criar um gréfico, o
padrdo é 0, o que significa que a escala foi automaticamente redimensionada.

3. Intervalo (Axis Range): o intervalo em que os pontos estdo, definido em um limite inferior e em um
limite superior. Nas caixas abaixo desses campos, sera mostrado o menor e o maior valor dentro desse
intervalo.

2.3 DIAGRAMAS DE FASE
2.3.4 Equilibrio de fase

Nos processos da industria quimica, misturas de fluidos sdo geralmente separadas em seus componentes
por operagdes de difusdo como a destilagcdo, a absorc¢do e a extracdo. O projeto de tais operagdes de separagdo
requer estimativas quantitativas de propriedades parciais de equilibrio de misturas de fluidos. Quanto possivel,
essas estimativas devem ser baseadas em dados experimentais confidveis para aquela mistura em particular em
condi¢Ges de temperatura, pressdao e composicdo correspondentes aquelas de interesse. Infelizmente, esses
dados ndo costumam estar disponiveis. Em casos tipicos, apenas parte dos dados estdo ao nosso alcance e é
necessario correlaciona-los para fazer as melhores interpolagées e extrapolagGes. (POLING et. al., 2004)

A abordagem na literatura cientifica sobre o assunto existe hd mais de 150 anos e alcangou proporgdes
monumentais, incluindo milhares de artigos e centenas de livros e monografias. (POLING et. al., 2004)

Ha uma importante diferenga entre calcular a composicao do equilibrio de fases e calcular propriedades
tipicas, como as volumétricas, energéticas ou de transporte de uma conhecida composi¢cdo. Neste caso,
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estamos interessados na propriedade da mistura como um todo, enquanto naquele caso estamos interessados
nas propriedades parciais dos componentes que individualmente compdem a mistura. Aqui, 0 mais importante
é saber o quanto as propriedades da mistura (em particular a energia livre de Gibbs) dependem da sua
composi¢ado e, por isso, para encontrar essas propriedades parciais, tipicamente diferenciamos seus dados com
respeito a composicdo. Quando esse processo é feito com dados experimentais, ha perda de precisdo e,
geralmente, a perda é grande. Como sdo propriedades parciais em vez de totais e as propriedades sdo
necessarias no equilibrio de fases, ndo é de se surpreender que os célculos para o equilibrio de fases sdo muitas
vezes mais dificeis e menos precisos que aqueles para outras propriedades encontradas no projeto de
industrias quimicas. (POLING et. al., 2004)

Para a andlise da destilagdo e outros processos de separacdo liquido-vapor deve-se estimar as
composi¢des do vapor e do liquido em equilibrio. (SANDLER, 2006) Estamos preocupados com uma mistura
liguida que, a temperatura T e pressdo P, estd em equilibrio com uma mistura vapor na mesma temperatura e
pressdo. As quantidades de interesse sdo a temperatura, a pressdo e as composi¢ées de ambas as fases. Dadas
algumas dessas quantidades, nossa tarefa é calcular as outras. (POLING et. al., 2004) Quando se fala em
algumas dessas quantidades, referimo-nos ao numero de graus de liberdade, que expressa o numero de
propriedades termodinamicas independentes de um sistema que devem ser conhecidas para determinar as
outras. Esse numero, F, é determinado pela Regra de Fases, apresentada por J. W. Gibbs em 1876:

F=2-mnm+N
Onde, F=numero de graus de liberdade
T = numero de fases
N = nimero de componentes do sistema

Aplicando a regra ao ELV, havendo duas fases envolvidas e, por exemplo, que seja um sistema binario,
temos dois graus de liberdade. Desta forma, para descrever o equilibrio, deve-se conhecer, por exemplo, a
composi¢cdo de uma das fases e a temperatura ou a pressdo do sistema ou a temperatura e a pressdao do
sistema, como é o caso para problemas tipo Flash.

Conforme POLING et. al. (2004), para cada componente j na mistura, a condicdo do equilibrio
termodinamico é dada pela Equagdo 2.1.

O

4 4

O problema fundamental é relacionar essas fugacidades a composi¢cdao da mistura. Negligenciaremos
efeitos devido a forgas de superficie, de campo gravitacional, elétrico ou magnético, membranas
semipermedveis ou qualquer outra condicdo especial. Assim, a fugacidade de um componente em uma mistura
depende da temperatura, da pressdo e da composicdo naquela mistura. A principio, qualquer medida de
composi¢do pode ser usada. Para a fase vapor, a composicdo é quase sempre expressada pela fragdo molar y.

. 4 ~ ~ L. . . —_
Para relacionar fi com a temperatura, a pressdo e a fragdo molar, é importante introduzir o coeficiente de

fugacidade, como é apresentado nas equagdes 2.2a e 2.2b. (POLING et. al., 2004)

(2.1

v (2.2a

Dessas equacdes, pode-se tirar a fugacidade do componente i na fase vapor e na fase liquida. Assim,
substituindo essas expressdes na Equacdo 2.1, obtemos a Equacgdo 2.3.

)

(2.2b
)
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yl,Pcp"l/ = xiP(p"iL (2.3

Este é conhecido como o modelo ¢-@, porém, também pode ser usado um modelo de coeficiente de
atividade para descrever as ndo idealidades da fase liquida. Dessa forma, apresentaremos outro modelo para
descrever o ELV: o modelo y-¢. A atividade de um componente i é dada pela razdo entre a sua fugacidade na
mistura e a sua fugacidade enquanto puro. Ela também pode ser expressa pelo produto da composicdo da
mistura por uma func¢do das propriedades do sistema, o coeficiente de atividade do componente /i, obtida
matematicamente pela Equagdo 2.4.

oy =L (2.4
a =YX = T )
Entdo a fugacidade do componente i em fase liquida pode ser dada pela Equagdo 2.5.
fAiL - xifiLyi (2.5
)

Sendo que fi é a fugacidade do componente i como substancia pura. Tendo que:

fL P VL
F = exp| [ =dP
i P:llf
E, pela Equagdo 2.2, nas condic¢Oes de saturagao:
L t sat Py
sat sa |4
f, =P, f wrdP
P

i

Admitindo-se que o volume molar para uma substancia no estado liquido ndo dependa da pressdo, ou
seja, que o liquido seja incompressivel, apresentamos o Fator de Poynting, conforme a Equagao 2.6.

vt sat (2.6
POYi = exp[F(P - PL, ) )
Com isso, a fugacidade de uma substancia liquida e pura passa a ser expressa pela Equagdo 2.7.
fi =P g POy, (2.7
)
Substituindo esse resultado na Equagdo 2.5, chegamos a expressao para a fugacidade de um componente i
em uma mistura liquida mostrada na Equagdo 2.8.
fre=x P POy y. (2.8
L [ 13 Ll )

Dessa forma, podemos reescrever a equagdo para o ELV, adaptando a Equagdo 2.3 para o método y-@,
obtendo-se a Equagdo 2.9.
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yl,P(p";/ = xipjat(pjatPOYiYi (2.9

Existem casos em que simplificagdes dessa equacao podem ser feitas. Se assumirmos que a fase vapor é
ideal, sabemos que o coeficiente de fugacidade serd igual a um. Se considerarmos que a fase liquida é
incompressivel, assim desprezando o efeito da pressdo avaliado pelo fator de Poynting, seu valor sera igual a
um. E, se tomarmos como verdadeira a hipétese de que a fase liquida seja ideal, o coeficiente de fugacidade
sera igual a um. E com base nessas hipdteses que se chega a Lei de Raoult, como mostra a Equacéo 2.10.

)

Porém, esse capitulo ndo trata somente de operagdes que necessitam o conhecimento de parametros de
ELV. Como o objetivo aqui é aplicar grande parte do que foi visto na disciplina de Termodindmica Il, vale lembrar
também das operacGes de separacdo liquido-liquido. Lembrando-se sempre de que o critério usado por nds
para avaliar o equilibrio termodinamico é o de isofugacidade, ao analisarmos duas fases liquidas em equilibrio,
encontraremos a Equagao 2.11.

LI _ LI 2.11
= (

Sendo que a fugacidade do componente i em cada fase liquida é calculada individualmente pela Equagdo
2.8. Mas, como as duas fases estdo em equilibrio termodinamico e, dentre os critérios, ha o de equilibrio
mecanico e térmico, a temperatura e a pressdao de ambas fases sdo iguais. Dessa forma, podemos simplificar os
termos calculados para o componente i puro e chegarmos a Equagdo 2.12.

AP POy y! = X' POy !

i i [ A
11 i
oy = 5 (2.12

it i )

Para concluir, devemos lembrar que nem sempre é possivel usar simplificagdes para tornar mais facil os
calculos de equilibrio de fases. Felizmente estamos trabalhando com um simulador dotado de um vasto banco
de dados e com iniUmeras equacdes de estado e modelos de coeficiente de atividade. Como dito anteriormente,
devemos tomar certos cuidados ao escolher um método termodinamico no Aspen, pensando em qual equagao
de estado e qual modelo de coeficiente de atividade se adequa melhor ao processo que se deseja simular, ou
mesmo se é necessario ser tao rigoroso a ponto de ndo fazer simplificagdes como o uso da Lei de Raoult.

2.3.5 Diagramas T-xy e P-xy
Ao estudar o equilibrio de fases em sistemas binarios, € muito importante a constru¢do e compreensao
dos diagramas de fase. Na literatura encontramos esses diagramas construidos a pressdo constante ou a
temperatura constante, onde aparecem curvas que limitam a regido de equilibrio. A Figura 63 e a Figura 64
mostram diagramas de ELV do sistema binario etanol-metanol, o primeiro a pressdo constante (1 atm) e o
segundo a temperatura constante (298,15 K).
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T-xy diagram for ETHANOL/METHANOL

Tem perature, C
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Figura 63 - Diagrama de ELV do sistema etanol/metanol a P=1atm construido no Aspen Properties 8.0.
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Figura 64 - Diagrama de ELV do sistema etanol/metanol a T=298,15K construido no Aspen Properties 8.0.

Devemos recordar da Termodinamica que as curvas tragadas nesses graficos representam a transicdo de
fases. No caso do diagrama T-xy, ao passarmos de uma temperatura baixa até uma temperatura elevada,
estaremos passando da regido onde os componentes estdo em uma solugdo liquida (fase liquida) para a regido
de equilibrio liquido-vapor e da regido de ELV para a regido em que os componentes estdo em uma solugao
gasosa (fase vapor). No diagrama P-xy, para pressdes altas, temos a regido de fase liquida e a pressdes baixas, a
regido de fase vapor.

Outra questdao importante trata justamente da transi¢do de fases. Nao esquega que o momento em que o
liguido comega a evaporar, ou seja, em que a primeira bolha de gds surge, é chamado de ponto de bolha. E o
momento em que o vapor comec¢a a condensar, ou seja, em que a primeira gota de liquido é formada, é
chamado de ponto de orvalho. Assim, ao construir um diagrama de fases desse tipo, estamos plotando a curva
de orvalho e a curva de bolha. No caso do diagrama T-xy, buscamos saber as temperaturas de bolha e as
temperaturas de orvalho. Para o diagrama P-xy, o pensamento é o mesmo. E, no Aspen Properties, essas
medidas podem ser calculadas e entdo plotadas em fungdo da composi¢do do sistema:

® Temperatura: de bolha (TBUB) e de orvalho (TDEW)

® Pressdo: de bolha (PBUB) e de orvalho (PDEW)
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Neste capitulo, um dos exercicios trata do estudo do ELV do sistema fenol/acetona. Vamos praticar
construindo os diagramas T-xy e P-xy para esse sistema. Usando o conhecimento adquirido até aqui, abra o
Aspen Properties como um blank case. Especifique os componentes (ACETONE ou C3H60-1 e PHENOL ou
C6H60). Como método do calculo das propriedades fisicas, escolha um modelo que se adeque ao estudo de
ELV, por exemplo, o método de Wilson. Agora, na pasta de trabalho Properties, encontre a pasta Prop-sets. Crie
dois conjuntos, um para as temperaturas e outro para as pressoes de orvalho e de bolha, respectivamente.
Chame-os como preferir. Aqui, usaremos os nomes T-XY e P-XY. Na Figura 65 e na Figura 66 vocé pode ver como
esses property sets podem ser definidos.

Physical properties Units
TEUB C
TDEW C

Figura 65 - Property Set T-XY.

Physical properties Units
FEUE bar
FDEW bar

Figura 66 - Property Set P-XY.

Lembremo-nos do passo seguinte, que é criar a analise. Vamos seguir o mesmo procedimento. Na pasta
de trabalho Analysis, crie dois estudos, um chamado T-XY e o outro, P-XY, ambos do tipo GENERIC. E importante
saber que muitas configura¢des na analise ndo fardo diferenca para o que desejamos fazer. Na aba System, vocé
pode colocar qualquer valor para a vazdo dos componentes do sistema. Em diante, explicaremos
separadamente a construgdo dos diagramas.

® Diagrama T-xy

Na aba Variable, em Fixed state variables, devemos especificar tanto a temperatura como a pressao. Como
o objetivo é calcular as temperaturas de bolha e de orvalho, ndo fara diferenca a escolha da temperatura pela
forma como o programa realiza seus cdlculos. Vocé deve apenas se preocupar com a pressao em que o sistema
se encontra. Por exemplo, com pressdo de 1 atm, va para a caixa Adjusted variables. Escolha Mole fraction na
coluna Variable e o componente desejado na segunda coluna. Como estamos estudando o sistema
acetona/fenol, podemos escolher o fenol como componente.

Agora, definir os valores usados para a fracdo molar do fenol. Selecione a primeira linha e clique em
Range/List. Lembre que a fragdo molar varia de 0 a 1. Coloque esses valores como limites inferior e superior,
respectivamente, e o numero de pontos desejado, por exemplo, 100. Antes de continuar, observe a Figura 67.

Fixed state variables

Temperature ¥ 1 C X

Pressure | 1 atm 3

Adjusted variables
Variable Component

F  Mole fraction PHENOL

Range/List |

Figura 67 - Escolha das varidveis para a construcdo do diagrama T-xy do sistema acetona/fenol.

Por fim, na aba Tabulate, selecione apenas o Prop-set que criamos, T-XY.

® Diagrama P-xy
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No caso deste diagrama, ndo importara a pressdo especificada em Fixed state variables na aba Variable,
somente a temperatura. No exemplo, fizemos com 25°C. Em Adjusted variables o pensamento também é o
mesmo. Escolher Mole fraction e o componente correspondente, ndo se esquecendo de colocar o intervalo
para os valores, por exemplo, 100 pontos de 0 a 1. Por fim, em Tabulate, escolher o Prop-set P-XY.

Tudo estd pronto. Execute a simulagdo e os resultados dos calculos dos diagramas T-XY e P-XY estardo

disponiveis na pasta de trabalho Properties 0 Analysis, como mostra a Figura 68.

3 Properties

= GA
+ E P-=Y
+ E T-uY%

3 Results Summary
Run Skakus

Figura 68 - Pastas de trabalho onde se encontram os resultados das analises no Aspen Properties.

Para plotar os graficos, basta lembrar o que foi explicado antes. Selecionar as colunas dos pontos de bolha
e de orvalho e defini-las como eixo y e a coluna de fragdo molar do fenol como eixo x. Feito isso, usar o atalho
ou clicar em Display Plot no item da barra de ferramentas Plot. Os resultados podem ser vistos na Figura 69 e na
Figura 70.
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Figura 69 - Diagrama de fases T-xy do sistema fenol/acetona.
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Figura 70 - Diagrama de fases P-xy do sistema fenol/acetona.

® Diagrama T-xy e P-xy no Aspen versao 8.4
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Nas versdes recentes do Aspen Plus® ficou muito mais facil fazer os diagramas bindarios Txy e Pxy. Apds
inserir os componentes e definir o modelo termodinamico a ser utilizado basta selecionar a opgdo Binary na
guia Home subgrupo Analysis, conforme exemplificado na Figura 71.

e e e ek
o5

ut | METCBAR ~-| [ Setup Na" Chemistry C,j’ & Methods Assistant 12 NIST
D

Search aspenONE Exchange BEleo w =

|3 Analysis | m ’ I‘ E Input

\Copy HeUnitSets | & Components [ Customize 4 Clean Parometers | () DECHEMA | 3 Estimation ] Histor esidue Cu
= x, = raw MNet Run Reset Control | —
L Paste 4 Methods it Prop Sets | Structure  ® Retrieve Parameters |/ Regression Panel | I Repor -~ 7). PT Envelope
Clipboard Units Navigate Tools DataSource | RunMode Run | Summary Analysis
Praperties < BINRY-1(BINARY) - Input = + =
Al ltems -|Iif 'asm.-rynnalm { . i
T ls
[ Setup
- Valid phases
e Analysis type: Ty - o o
[ Methods Components oy Lged Lo
(3 Chemistry | | Componentl:  ACETONE Pressure
(& Property Sets 1 c :
omponent2  PHENOL Units: bar -
(3 Data L
[ Estimation i i
|4 E% Analysis Componions 101325
[ i } Basis: Mole fraction - -
2 | ) Overall range
Eiﬂpm | Vary: ACETONE &
B Results Tz ot rekies Lower limit Upper limit:
(& Customnize Ne, of points: $i Increments:
23 Results
| @ Overall range Property options
‘ i Loweer limit: o Property method: WILSON b
|| Upperlimit: 1 Henry components: £
i Rkberr poatatl 51 & Chemistry ID: -
| Increments Calculstion approach:  True components -
5 Properties ‘ Run Analysis |
[ Simulation ‘
Y Energy Analysis

Required Properties Input Complete | Check Status | 100% @

Figura 71 - Diagramas Binarios nas versGes mais recentes.

Vocé podera definir o tipo da analise, por exemplo Txy, quais componentes deseja analisar, fases validas na
analise, intervalo a ser calculado e nimero de pontos. Apds a definicdo das opgGes da analise, cliqgue em Run
Analysis e o Aspen ird plotar um grafico com a analise feita (ver Figura 72 e Figura 73).
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Figura 72 - Exemplo de Analise Txy.
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Figura 73 - Exemplo de Analise Pxy.

2.3.6 Diagrama P x T em versoes antigas
Um diagrama bastante interessante que pode nos auxiliar a decidir condi¢cGes de operacdo é o diagrama
de pressao versus temperatura. Para isso, deve ser conhecida a composi¢do do sistema e, assim, construiremos
a regido de ELV em func¢do dessas duas varidveis. Outro ponto interessante nisso é que os diagramas P x T ndo
se restringem a sistemas bindrios.

Para esse tipo de diagrama, devemos ir até a pasta de trabalho Analysis e criar um estudo do tipo
PTENVELOPE. Observe na Figura 74 como é simples construir esse diagrama.

JSystem JEnveIDpe] T abulate ] Froperties ] Diagnostic: ]

Azzumption
- Mo water pregent

- W apor-Liquid equilibrium only

Component Flow

Mol w|lkmolth v

Component Fla
ACETOME 50
PHEMOL 50

Figura 74 - Configuragdes do sistema para uma andlise tipo PTENVELOPE.

A primeira coisa que se pode observar sdo as hipoteses adotadas nessa andlise. O Aspen Properties
considerara que ndo ha agua existente no sistema e somente o equilibrio liquido-vapor. Quanto a composi¢do
do sistema, esta deve ser informada na forma de vazdo dos seus componentes. Até aqui inserimos somente as
informagdes obrigatdrias.

A opcdo Dew/Bubble point curves deve estar marcada, pois o objetivo é construir o diagrama ELV em um
grafico P x T. Entretanto, o Aspen pode ndo gerar os resultados desejados. Assim, esta opgdo ndo é selecionada
para forgar com que tenhamos tanto a curva de bolha como a curva de orvalho. Abaixo, vocé pode definir o
nimero maximo de pontos plotados, sendo o padrdo 50. A direita, podemos limitar o grafico, quanto a pressio
e temperatura iniciais e o ponto final pela temperatura reduzida da mistura (a razdo entre a temperatura do
sistema e a temperatura critica). Muitas vezes podem acontecer problemas caso ndo seja estabelecido um
ponto final para os graficos, entdo é interessante evitar que o programa trabalhe em regides criticas, ja que ndo
é possivel a existéncia do ELV. Assim, é interessante definir como ponto final a temperatura reduzida 1. Dessa
forma, essa aba devera estar preenchida como mostra Figura 75.
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Figura 75 - Configuragdes adicionais da analise tipo PTENVELOPE.
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Agora, os resultados podem ser gerados clicando em Next e confirmando o inicio da simulagdo. Ao
convergir, ir até os resultados como sempre fazemos. A diferenca agora é como o grafico é gerado. Em Plot,
cligue em Plot Wizard ou use o atalho Ctrl+Alt+W. Apds clicar em Next, escolha o grafico Phase Envelope. Vocé
pode clicar em Finish para gerar o grafico com as opg¢des padrdes ou mudar algo mais clicando em Next. Na
etapa seguinte, vocé pode escolher as unidades em que estardo os eixos pressdo e temperatura. Clicando
novamente em Next, ird para o quarto e ultimo passo do assistente de construgao de graficos, como mostra a
Figura 76. Colocando as opg¢des que achar melhor, clique em Finish.

Plot Wizard Step 4 x|

Plat title: IF'hase Envelope
Az titles

bz Temperature Znits
i Pressure Elnitk

— Select display ophons
v Show legend

[ Add time stamp

[ Show diagonal line

Wwhiould pau like bo update
the plot when new results

are available?

7 Yes
f* Nao

Select gnd type

Select line type——

IMESH ;I

ILine only

=}

Help

Cancel

<Back | Mexrt: I

Finish |

Figura 76 - OpgGes de formatagdo no assistente de construgdo de graficos do tipo PTENVELOPE.

A Figura 77 mostra o diagrama de fases PxT construido para o sistema acetona/fenol com 20% molar em

acetona e 80% em fenol.
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= Diagrama de fases PxT
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Figura 77 - Diagrama de fases PxT do sistema acetona (20% molar) e fenol (80%).
® Diagrama P x T no Aspen versdo 8.4 em diante

Assim como a analise binaria o diagrama de Pressdo versus Temperatura também ficou muito mais facil,
seguindo os mesmos passos do diagrama binario quando chegar na selecdo da opgdo Binary vocé selecionara
PTEnvelope ao invés de Binary.

Home  View  Customize  Resources Search aspenONE Exchange BHoe v =

METCBAR - [ Setup nia” Chemistry 77 &t Methods Assistant 38 NIST 2 Analysis m ) l‘ j Clinput S Pure
SaUnitSets @ Components Jf Customize @ Clean Parameters %) DECHEMA s Estimation 2 &) History |7 Binary i Coce
< Draw Next Run Reset Control = i
‘ & Methads <EiProp Sets  Structure #) Retrieve Parameters | Regression Panel | [C] Report 15, Mixtur@ () PT Envelope nwelope | <
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j| S
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Figura 78 - Diagrama PTEnvelope.

O diagrama PxT Envelope tem uma configuragdo bem parecida com as versdes anteriores do Aspen,
definido as condig¢Ges da sua analise rode a simulagdo e ele plotara um grafico com os resultados.
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Figura 79 - Grafico plotado do diagrama PTEnvelope.

2.3.7 Diagramas ternarios em versoes antigas
Principalmente no estudo da extragao liquido-liquido é de grande interesse a compreensao dos diagramas
ternarios. Como o nome sugere, o diagrama mostra o comportamento das fases em um sistema de trés
componentes, separando a regido homogénea e a regido heterogénea.

No Aspen Properties, esse tipo de diagrama também é construido na pasta de trabalho Analysis. Ao ser
perguntado o tipo de estudo, escolha TERDIAGRAM. Ao cria-lo, verd a janela mostrada na Figura 80.

"-i-"Sysleml Properties ] Diaghostics ]

Temary spstem

Componert1: [N ~
Caompanent 2: -
Compaonent 3: -

Walid phazes Pressure

| j | | bar j

Murnber aof tie lines Temperature

= | | =]

Figura 80 - Configuragdes da andlise tipo TERDIAGRAM.

Primeiro, especificar o sistema ternario. Quando estiver trabalhando com problemas de extragdo, é
interessante colocar o seu componente de interesse como componente 2, dessa forma sera mais facil a leitura
de sua fragdo molar no diagrama. Para evitar trabalhar com mais fases em equilibrio, pode ser mais
interessante escolher Liquid-Liquid na opgao Valid phases. Em Number of tile lines, vocé pode definir o nimero
de linhas de amarracdo que serdo tracadas, as quais podem ser aplicadas a regra da gravata e a regra da
alavanca, tal como pode ser feito em diagramas de fases de sistemas binarios. Também é necessario definir a
temperatura e a pressdo do sistema. Clique em Next apds escolher todas as varidveis desejadas e dé inicio a
simulagdo.

A construgdo do diagrama é feita como a do diagrama P x T. Apés ir a tabela com os resultados gerados,
abrir o assistente de construcdo de graficos e escolher Terdiagram e clicar em Finish. A Figura 81 mostra o
diagrama ternario do sistema agua/etanol/acetato de etila a 25°C e 1atm feito por esse procedimento, usando
10 linhas de amarragao.
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Dagrama ternario do sistema agua/etanol/acetato de etila a 25°C e latm

o0 02 03 04 05 06 07 08 09
AGUA

Figura 81 - Diagrama ternario construido no Aspen Properties.
® Diagramas terndrios no Aspen versao 8.4

As analises em geral ficaram mais faceis de serem feitas, como vocé pode perceber diagramas binarios,
PxT, Residuais, Ternarios, entre outros podem ser feito rapidamente pela opg¢do no subgrupo Analysis. La
encontramos nossa opc¢do de diagrama ternario.
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Figura 82 - Diagrama Terndrio.

Inclua as condigdes da analise e rode a simulagdo. Vocé obterd o mesmo grafico da Figura 81.

2.4 OPERACOES DE SEPARACAO
Tanque Flash

Um tipico problema de equilibrio liquido-vapor, importante para o projeto de um equipamento de
separagao, é determinar o estado do equilibrio entre duas fases quando o liquido de uma composicdo
conhecida é parcialmente vaporizado ou um vapor é parcialmente condensado como resultado da mudanga de
temperatura ou de pressao. Tal problema é geralmente referido como tipo flash. O termo “flash” surge do fato
de que, se pressdo é subitamente reduzida (ou a temperatura é subitamente aumentada) em uma mistura que
esteja na temperatura de ebuligdo, ela sofrerd uma subita vaporizagdo. No caso de problemas tipo bolha e tipo
orvalho, temos a vantagem de conhecer a composi¢cdo de uma das fases. No caso dos problemas tipo flash, sdo
desconhecidas as composicoes de ambas as fases. No caso em que a operagdo ocorre a temperatura constante,
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deve-se aplicar o critério de equilibrio satisfazendo ao balango de massa. No caso em que a temperatura ndo é
mantida constante, deve-se também incluir o balango de energia, o que torna o problema mais complexo.
(SANDLER, 2006)

O Aspen traz dois blocos para a simulacdo de tanque flash. O primeiro, o bloco Flash2, realiza os calculos
considerando que, na saida, possa haver uma corrente de vapor e uma corrente de liquido, levando em conta
calculos de ELV ou também ELLV. A Figura 83 mostra como diferentes correntes podem se conectar a esse bloco.

— Vapor
'"""""'"""'""""""""""' # Heat {optional)

Material
{any number}

| I $ Water {optional)
( _Heﬂl; » Liquid
aptiona

Figura 83 - Conectividade do bloco Flash2.

Como visto na disciplina de Termodinamica Il, a resolucdo desse tipo de problema envolve satisfazer,
simultaneamente, o balanco de massa e o equilibrio de fases. Seja o balango de massa global para essa
unidade:

A=V +1L

Onde A é a vazdo de alimentacdo e V e L as vazdes de vapor e liquido, respectivamente. E o balango de
massa parcial, ou seja, para cada componente alimentado:

ziA = yiV + xiL
Usando como base de célculo A = 1:
z, = yiV + xiL

Define-se coeficiente de particdo como mostra a Equagdo 2.13.

i X,

Combinando essa definigdo com a equagdo do balango de massa, chegamos as Equagdes 2.14a e 2.14b.

_ 2K, (2143)
yi - 1+V(1<i—1j
Z; (2.14b)

xi = 1+V Ki—li

Definindo as fungGes Fx e Fy como sendo, respectivamente, Y. x e » y;
i i

F,=2(r)~ 1 = iy|- 1 - 0
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i

FXZZ(xi)— 1 ZZ[W]_ 1=0

Neste caso, definindo uma terceira fungdo como a diferenca entre as duas, chegamos a Equac¢do 2.15a e,
derivando esta em relagdo a vazdo da corrente de vapor, obtemos a Equagdo 2.15b.

z(K 1) (2.15a)
- 2[7_7] -0

£=Z{ zi(Kl,—l)z } (2.15b)

@ = &\ vl

Tendo-se a composi¢cdo da vazao de alimentagdo e o coeficiente de parti¢do calculado, resta encontrar a
solugdo para F(V), ou seja, a vazdo da corrente de vapor para satisfazer o balango de massa. Para isso,
utilizaremos o Método de Newton-Raphson que, em sua forma iterativa aplicada a este problema é:

i+1 i FV
=y
av'

Até aqui, falou-se somente sobre satisfazer o balango de massa. Como dito anteriormente, o critério de
equilibrio de fase também deve ser satisfeito. Fazendo uso da Equagdo 2.9, chegamos a uma expressao para o
coeficiente de parti¢do, como mostra a Equagdo 2.16.

P POY y, (2.16

P(p"'./ )

i

K

i

2
X,
1

E, assim, um processo iterativo deve ser realizado, a fim de que a Equacdo 2.16 seja resolvida e,
respeitando o balango massico, o somatério das composicdes em ambas as fases seja igual a 1. Esse tipo de
resolucdo se aplica a tanques Flash isotérmicos. No caso dos adiabaticos, além do balango de massa e do
equilibrio de fases, também entraria nos calculos o balango energético.

Ao trabalhar no Aspen Plus®, o problema fica muito mais simples. Apds escolher o método termodinamico
e especificar a corrente de alimentagdo do tanque Flash, vocé precisara apenas inserir algumas informagdes na
janela de especificagdo do bloco Flash2, como ilustra a Figura 84.

Flash specifications

Flash Type: Temperature |¥| Pressure A
Ternperature: C W
Pressure: bar x
Duty: cal/sec

Vapaor fraction:

Valid phases

Vapor-Liquid v

Figura 84 - Especificagdo de um bloco tipo Flash2 no Aspen Plus

Como vocé pode ver, sua preocupacdo sera em definir as condi¢des de operagdo do equipamento. No
Aspen Plus®, ha também outra opgao de bloco, o Flash3. Ele realiza calculos mais rigorosos, levando em conta,
também, a possibilidade de a corrente liquida se separar, ou seja, é util ao trabalhar com casos de ELLV. A Figura
85 mostra como correntes podem ser ligadas a esse tipo de bloco.
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Vapor
Heat {optional)

Material
{any number)
£
I—p 1st Liquid
Heat » 2nd Liquid
{optional}

Figura 85 - Conectividade do bloco Flash3.

Como esse bloco pode trabalhar com a separagdo da fase liquida, deve-se informar qual é o componente
chave em uma das fases, como mostra a Figura 86.

w Specifications | Key Components | Flash Options | Entrainment |Uti|ity |Information |

~Key component in 2nd liguid phase \

| >

Figura 86 - Selegcdo do componente chave da segunda fase liquida gerada no bloco Flash3.

(a) (b) (c)

Figura 87 - Tanques Flash. (a) Desenho em computagdo 3D. (b) Fluxograma esquematico, mostrando redutor de névoa. (c)
Construcdo de um tanque Flash.

2.5 EXERCICIOS CAPITULO 2
2.1 Tanque Flash

Deseja-se determinar as condi¢des de operagdo de um tanque flash isotérmico que possui como fung¢do
separar fenol e acetona, que sdo transportados em uma linha livre de perda de carga a 8 bar e 100 °C com
vazdo molar de 120 kmol/h e equimolar com relagdo aos dois componentes.

a) No Aspen Plus®, construa o fluxograma para essa operagdo. Selecione o modelo termodindmico mais
adequado, tendo em mente que esta é uma operagao de separagdo liquido-vapor. Se necessario, faca
uso do assistente ou do arquivo de ajuda. Especifique os dois componentes do processo, fenol
(PHENOL/C6HB0) e acetona (ACETONE/C3H60-1). Realize quatro simulagdes, alterando as condigdes
de operacdo do tanque flash (Flash2) de acordo com a Tabela 12.

Simulagdo 1 2 3 4




c)

d)

99

Temperatura (°C) | 160 | 160 | 230 | 230

Pressdo (bar) 8 5 8 5

Tabela 12 - CondigGes de operagdo para o exercicio 2.1.

b) Com base nos resultados, analise se foi possivel ou ndo separar os componentes em cada
caso. Justifique: por que nao foi possivel obter a separa¢do da acetona e do fenol em duas fases em
todas as simulagdes?

No Aspen Properties, construa o diagrama de fases PxT (PT-Envelope) para um sistema equimolar de
fenol e acetona (utilize a base de calculo que desejar). Com base nos dados utilizados no item (a) e
comparando ao diagrama gerado, os resultados obtidos estao coerentes?

No Aspen Properties, construa o diagrama de ELV para pressao constante (T-xy Plot) e igual a 3 bar.
Determine a temperatura para que se obtenha separagao de fases com 25% de fenol na fase vapor.
Estime a vazdo molar da corrente de vapor e da corrente liquida que deixam o equipamento. Em
seguida, no Aspen Plus®, ajuste as configuragdes da simulagdo utilizada nos itens anteriores para as
condi¢Ges que vocé definiu com o auxilio do diagrama de fases. Compare os resultados obtidos com a
simulagdo com aqueles estimados junto ao diagrama Txy.

No Aspen Plus®, corra uma simulagdo para a mesma corrente de alimentagdo ao tanque flash, agora
com temperatura de 160 °C e pressdo de 8 bar. O Flash, no entanto, deve ser adiabatico, trabalhando
com a pressdao ambiente. Ao concluir a simulagdo, determine a temperatura de saida do equipamento.
Justifique.
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2.6 GABARITO CAPITULO 2

Exercicio 2.1. Tanque Flash

Fluxograma sugerido:

Figura 63 - Fluxograma sugerido para o exercicio 2.1.

Item a)

Os dois passos a seguir sdo 0os mesmos passos iniciais, tanto para o Aspen Plus® como para o Aspen
Properties. Comece especificando os componentes do processo, conforme a Figura 64.

Select components:

Component |D Type Component name Alias
PHEMOL Conventional PHENOL CoHBO
ACETONE Conventional ACETONE CIH60-1
Find l [ Elec Wizard l [ User Defined l [ Reorder l [ Review

Figura 64 - Componentes selecionados para o exercicio 2.1

Especificar um modelo termodinamico adequado. Para a resolu¢do do exercicio, utilizamos o modelo
Wilson, como mostra a Figura 65.
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~Property methods & options
Method filter: COMMORN
Base method: WILSON

Henry components:

~Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA

Water sclubility: 3

~Electrolyte calculation options

Chermistry 1D:

Use true components

Figura 65 - Modelo termodinamico selecionado para o exercicio 2.1.

No Aspen Plus®, especificar a corrente de alimentagao, conforme a Figura 66.

# | Specifications

Flash Type Temperature - Pressure -
~State variables

Temperature 100 C A
Pressure 8 bar hd
Vapor fraction

Total flow basis Mole hd

Total flow rate 120 kmol/hr -
Solvent

~Compaosition

Mole-Flow *  kmol/hr -
Component Value
PHENOL 0.5
ACETONME 0.5

Figura 66 - Especifica¢cdo da corrente de alimentagdo do exercicio 2.1.

E o tanque Flash, seguindo a Figura 67.

~Flash specifications

Flash Type

Ternperature
Pressure
Duty

Vapor fraction

Temperature = Pressure -
160 C -
8| bar -

calfsec

~Valid phases
Vapor-Liguid

Figura 67 - Especificacdao do tanque Flash na primeira simulagdo do exercicio 2.1.
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Em cada simulacdo do item (a), basta mudar as condi¢cGes de operacdo nas especificagdes do tanque Flash
e mandar o programa executar os calculos novamente. Nos resultados mostrados em Stream Results, verificar
as vazles de saida (V e L) do equipamento, apresentadas na Figura 68.

Units L Iz - v -
= Mole Flows kmol/hr 120 120 ]
PHEMNOL kmol/hr 60 60 0
ACETONE krnol/hr 60 60 0
= Maole Fractions
PHEMOL 0.5 0.5
ACETONE 0.5 0.5
— Mass Flows kg/hr 9131,58 913158
Figura 68 - Resultados da primeira simulagdo do exercicio 2.1.
Units L iz -y -
= Mole Flows kmol/hr 111,734 120 8,26618
PHEMOL kmol/hr 58,6471 a0 0352927
ACETOME kol hr 52,0867 60 791326
= Mole Fractions
PHEMOL 0533832 05 0,0426953
ACETOME 0456168 05 0957305
= Mass Flows kg/hr 8638,77 9131,58 492,817
Figura 69 - Resultados da segunda simulagdo do exercicio 2.1.
Units L -z - v -
= Mole Flows kmol/hr 42,4533 120 77,5467
PHEMNOL kmol/hr 34,823 60 25,177
ACETOME kmol/hr 763032 60 52,3697
= Mole Fractions
PHEMOL 0820266 0.5 0324569
ACETOMNE 0179734 0,5 0675331
= Mass Flows kg/hr 372047 913158 1112

Figura 70 - Resultados da terceira simulagao do exercicio 2.1.
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Units

L ol | 14 =V -
= Mole Flows kmol/hr 0 120 120
PHEMOL kmol/hr 0 60 a0
ACETOME kmol/hr 0 a0 a0
— Mole Fractions
PHEMOL 0.5 0.5
ACETOME 0.5 0.5
= Mass Flows kag/hr 9131.58 9131.58

Figura 71 - Resultados da quarta simulacdo do exercicio 2.1.

Para as simulagdes 1 e 4 ndo foi possivel obter a separacdo dos componentes, em que o resultado
obtido foi de 100% liquido e 100% vapor, respectivamente. Isso significa que essas condigdes de processo ndo
estavam nas condigdes para a separacdo de fases, ou seja, estavam fora da regido de ELV, ao contrario das
condigdes das simulagdes 2 e 3.

Na primeira simulagdo, as vazdes na corrente de vapor sdo todas zero. Isso significa que ndo houve
separagao de fases com as condigdes usadas. O resultado para as outras simulagdes ja foram comentadas. Na
quarta simulacdo, o problema ocorrerda com as vazGes da corrente liquida, o que significa que toda a
alimentacdo foi evaporada.

Item b)

No Aspen Properties, criar um estudo em Analysis do tipo PTENVELOPE. Coloque temperatura reduzida
final igual a 1 e temperatura inicial 120 °C. Execute a simulagdo e plote o grafico dos resultados com o auxilio do
assistente de criacdo de graficos tipo PTENVELOPE (Plot Wizard).

O diagrama PxT gerado utilizando como modelo termodindmico o modelo Wilson é mostrado na
Figura 72. Observa-se que os resultados obtidos no item (a) sdo coerentes. As condicOes de operagdo das
simulagOes 1 e 4 estdo fora da regido de ELV, ao contrério das condi¢Ges das simulagdes 2 e 3.

PT-Envelope

10

Pressure, bar

120 140 160 180 200 220 240
Temperature, C

Figura 72 - Diagrama de fases PxT do exercicio 2.1.

Item c)
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No Aspen Properties, criar um property set com as propriedades TBUB e TDEW, como mostrado no
exemplo da apostila. Em seguida, construir uma analise tipo GENERIC com intervalo de fragdo molar do fenol de
0 a 1 com o numero de pontos desejado. Com os resultados, criar o grafico selecionando as temperaturas como
eixo y e as fragGes como eixo x.

240 T-xy diagram for PHENOL/ACETONE

[

=]

=
T

¥ 0,249423 ¥, 181,107

-

=

=]
7

Term perature, C
-
o
(=]
T

100 /

20 1 1 1 1 1 1 L 1 1 |
0,0 01 02 0.3 04 0,5 0,6 07 08 0,9 1.0
Liquid/vapor mole fraction, PHENOL

Figura 73 - Identificagdo da temperatura no diagrama T-xy do exercicio 2.1.

O diagrama construido no Aspen Properties com o modelo Wilson foi mostrado na Figura 73. A
temperatura desejada é de aproximadamente 181,1°C. A determinacdo foi feita com o auxilio do Tracker,
clicando com o botdo direito na curva de orvalho e marcando a opgao Show Tracker. Isso foi feito no Aspen
Properties V8.0. Com a escala usada, a partir de uma alimentacdo equimolar, ha trés quadrados a direita do
ponto marcado na linha de amarracgdo e dois e meio a esquerda, em um total de cinco quadrados e meio.

Assim, podemos determinar a proporgdo entre a fase liquida e a fase vapor geradas. O resultado
estimado é de 45,5% fase liquida e 55,5% fase vapor, o que corresponde a 54,5 kmol/h de liquido e 65,5
kmol/h, respectivamente. Executando a simulagdo com essas condicdes, as vazdes serdo 55,0 kmol/h de liquido
e 65,0 kmol/h de vapor contendo 16,24 kmol/h de fenol, o que corresponde a 25,0% dessa corrente, como
desejado.

Item d)

No Aspen Plus®, ir ao formulario de especificagdo da corrente de alimentagdo e mudar a temperatura para
160°C, como mostra a Figura 74.

Flash Type: Temperature |%| Pressure v Composition
State variables Mole-frac =
Temperature: 160 C £ Compeonent Value
Pressure: 8 bar X ETHANOL
Vapor fraction: WATER
BEMZEME
Total flow basis: Mole -4 PHEMOL 0.5
Total flow rate: 120 kmol/hr » ACETOME 0.5
Solvent: Total:

Figura 74- Novas especificagdes da corrente de alimentagdo do exercicio 2.1.
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E, no formulario de especificacdo do Tanque Flash, mudar as condi¢des de operacdo. Sendo a pressado de
operagdo a ambiente, mudar para 1 atm e, sendo um Flash adiabatico, colocar 0 no campo da carga térmica
(Heat Duty). As especificagGes sdo mostradas na Figura 75.

-Flash specifications

Flash Type: Duty % | Pressure ¥
Temperature: 160 C

Pressure: 1 atm

Duty: 0 cal/sec v

Vapor fraction:

-Valid phases

Vapor-Ligquid v

Figura 75 - Especifica¢des do Flash adiabatico do exercicio 2.1.

Em seguida, executar a simulacdo. Na pasta Stream Results, encontrar a temperatura das correntes de
saida junto ao balango energético do processo.

A temperatura de saida é 117,6 °C. Como o equipamento é adiabatico, a energia necessaria para haver
mudanca de fase e expansao devido a queda de pressao é retirada da energia interna da mistura, resultando no

abaixamento da sua temperatura.
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CAPITULO 3

3 TROCADORES DE CALOR
3.1 OBIETIVOS

O objetivo dessa aula é aprender a simular trocadores de calor no Software Aspen Plus, observando as
variaveis envolvidas no funcionamento desses equipamentos e analisando diferentes situa¢gdes ao modificar
alguma dessas variaveis. Dessa forma, a/o aluna/o ird rever conceitos das disciplinas de Fenémenos de
Transporte Il e Operagdes Unitarias Il. Sera dado enfoque em dois modelos de trocadores de calor oferecidos
pelo Software: o Heater e o HeatX. Com os conhecimentos adquiridos, a/o aluna/o deverd ter um bom
entendimento para poder realizar simulagdes com esses dois modelos.

3.2  APLICACOES E TIPOS

Trocadores de calor sdo largamente usados na industria tanto para resfriamento quanto para aquecimento
em larga escala de processos industriais. O tipo e o tamanho dos trocadores de calor podem ser adaptados a
um processo dependendo do fluido, sua fase, temperatura, densidade, viscosidade, pressdo, composi¢do
guimica e vdrias outras propriedades termodinamicas.

Existem os trocadores de calor por contato direto e trocadores de calor de superficie. Os ultimos s3ao os
mais utilizados na industria, principalmente pelo fato de que os fluidos a trocarem calor ndao precisam ser
misturados. No entanto, nesse tipo de trocador de calor ha uma resisténcia de condugdo devido a superficie
presente entre os fluidos que deve ser levada em conta.

Como engenheiras/os, sempre buscamos a otimizacdo e, sempre que possivel, aumentar a eficiéncia das
operagdes. Num trocador de calor, para aumentar o coeficiente global de troca térmica, e portanto, a eficiéncia
do equipamento, pode-se reduzir a resisténcia de conducdo proporcionada pela parede. Uma das formas de
reduzi-la é utilizar um material com elevado coeficiente de condutibilidade térmica na construgdo do trocador
de calor. Sendo assim, sdo amplamente utilizados o cobre e o aluminio e suas ligas na fabricacdo desses
equipamentos.

A eficiéncia de um trocador de calor depende, principalmente:
® Do material utilizado para construgao;
® Da caracteristica geométrica;
® Do fluxo, temperatura e coeficiente de condutibilidade térmica dos fluidos em evidéncia.

Em muitos processos industriais existe desperdicio de energia ou uma corrente de calor que estd sendo
exaurida. Trocadores de calor podem ser usados para recuperar este calor e coloca-lo em uso pelo aguecimento
de uma outra corrente no processo. Esta pratica poupa uma quantidade de dinheiro na industria, evitando que
o calor utilizado tenha que vir de uma fonte externa, a qual é mais custosa e mais nociva ao meio ambiente.

Trocadores de calor sdo usados em muitas industrias, algumas das quais incluem:
® Tratamento de dguas residuais;
® Sistemas de refrigeragao;
® Industria de vinhos e cervejarias;
® Industria do petrdleo;
® Industria quimica pesada.

Na indUstria de tratamento de aguas residuais, por exemplo, os trocadores de calor desempenham um
papel vital na manutencdo de temperaturas 6timas internamente a digestores anaerdbicos, a fim de promover
o crescimento de micro-organismos que removem os poluentes das aguas residuais.
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Os trocadores de calor sdo tipicamente classificados de acordo com a configuragdo do escoamento e do
tipo de construcdo.

® Escoamento:
o Co ou contracorrente;

o Paralelo ou cruzado (um fluido escoa perpendicularmente ao outro).

Figura 76 - Tipos de escoamento.

® Construgao:
o Duplo tubo: Um dos trocadores mais simples. Possui dois tubos concéntricos.

4

fe

Figura 77- Trocador de calor do tipo duplo tubo (users.rdc.puc-rio.br).

o Casco tubo: E o trocador de calor mais utilizado na area industrial. Constituido de um
feixe tubular e um casco. E mais eficiente que o duplo tubo. As chicanas sdo instaladas
para aumentar o coeficiente convectivo do fluido que passa pelo casco, induzindo
turbuléncia e um componente de velocidade na dire¢do do escoamento cruzado.
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Bocal de Tube sheet Bocal de

saida dos entrada do
tubos \L
* Chicanas

saida do

\ Bocal de casco
I entrada dos

tubos

Figura 78 - Trocador de calor do tipo casco-tubo com dois passes pelo casco (rexheatexchanger.com).

o Placas paralelas: constituido de uma série de placas paralelas com passagens para o
escoamento que intercalam o fluido frio e o quente.

Figura 79 - Trocador de calor do tipo placas paralelas (tranter.com).

o Trocadores de calor compactos: utilizados para atingir superficies de transferéncia de calor
muito grandes em relagdo ao volume ocupado. Possuem densas matrizes de tubos aletados
ou placas, e sdo tipicamente usados quando um dos fluidos é um gas.

e ——— —

Figura 80 - Trocador de calor do tipo tubos aletados (geadobrasil.com.br).
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Quanto as fases existem dois tipos de trocadores de calor:

® Monofasico: ndo ha mudanga de fase do fluido a ser refrigerado ou aquecido. Por exemplo,
radiadores de dgua e intercooler (ou radiadores a ar).

® Multifase: ha mudanca de estado fisico do fluido. Por exemplo, condensadores e evaporadores.

3.3 SELECAO

Devido as muitas variaveis envolvidas, a selegdo 6tima de um trocador de calor é desafiante. Calculos
manuais sdo possiveis, mas muitas iteragdes sdo tipicamente necessarias. Assim, trocadores de calor sdo mais
frequentemente selecionados através de softwares computacionais.

De maneira a selecionar um trocador de calor apropriado, as/os projetistas de sistemas (ou
fornecedoras/es dos equipamentos), em primeiro lugar, consideram as limitacbes de projeto para cada tipo de
trocador de calor. Embora o custo seja muitas vezes o primeiro critério avaliado, ha varios outros importantes
critérios de selegdo que incluem:

® Limite de alta e baixa pressao;

® Performance térmica;

® Faixas de temperatura;

® Fases que suporta (liquido/liquido, liquidos com particulados, ou alto teor de sélidos);
® (Queda de pressdo ao longo do trocador;

® (Capacidade de fluxo de fluido;

® (Caracteristicas de limpeza, manutencgao e reparo;

® Materiais requeridos para construcgdo;

® (Capacidade e facilidade de futura expansao.

A escolha do trocador de calor correto requer algum conhecimento de diferentes tipos de trocadores de
calor, assim como o ambiente no qual a unidade ird operar. Tipicamente, na industria de manufatura, diversos
tipos diferentes de trocadores de calor sdo usados para apenas um processo ou sistema para obter-se o
produto final. Por exemplo, um trocador de calor kettle para pré-aquecimento, um trocador de tubo duplo para
o fluido transportador, e um trocador placa e quadro (placas paralelas) para resfriamento. Com suficiente
conhecimento de tipos de trocadores de calor e requerimentos de operagdo, uma selegdo apropriada pode ser
feita para otimizar o processo.

3.4 CUIDADOS E MANUTENGAO

A inspecdo de integridade de trocadores de calor tubular e de placas pode ser testada por métodos de
condutividade ou por gds hélio. Estes métodos confirmam a integridade das placas ou dos tubos para prevenir
qualguer contaminagao cruzada e garantir as condigdes das juntas.

A monitoragdo das condi¢des dos tubos de trocadores de calor pode ser conduzida através de ensaios ndo
destrutivos, como os ensaios ndo destrutivos de tubos, e ensaios baseados em correntes parasitas. Os
mecanismos de fluxo de agua e depdsitos sdo frequentemente simulados por fluidodinamica computacional. A
incrustagdo é um problema sério em alguns trocadores de calor, podendo afetar seriamente sua eficiéncia.
Aguas doces pouco tratadas sdo frequentemente usadas como dgua de resfriamento, o que resulta em detritos
bioldgicos entrando no trocador de calor e produzindo camadas, diminuindo o coeficiente de transferéncia
térmica. Outro problema comum é o "tartaro", ou incrustacdo calcdria, que é composto de camadas
depositadas de compostos quimicos, como carbonato de calcio ou carbonato de magnésio, relacionados com a
dureza da agua.
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Trocadores de calor de placas precisam ser desmontados e limpos periodicamente. Trocadores de calor
tubulares podem ser limpos por métodos tais como a limpeza 4acida, jateamento, jato de dgua de alta pressao,
limpeza por bala, ou por hastes.

3.5 TROCADORES DE CALOR E O ASPEN

3.5.1 Fundamentacdo tedrica
Antes de nos aprofundarmos no software Aspen, convém uma revisdao da fundamentacao tedrica para os
calculos envolvendo trocadores de calor.

Para simular um trocador de calor, este deve resolver as seguintes equagdes fundamentais: (INCROPERA)

_ quente (. .quente  _quente) _ 3.1
Q M ente S .(T1 T2 )— 0 (3.1)
_ fria fria _ fria\ _ (3'2)
Q mfn,a. cp .(T2 T1 )— 0
Q- UAFAT, =0 (3.3)
Onde:
AT = AT —AT, (34)

M~ T
ln(A Asz)

Sendo Q a carga térmica do trocador de calor; m a vazdo madssica; ¢, o calor especifico (considerado
constante); T a temperatura média do fluido na localizagdo indicada; U o coeficiente global de troca de calor
(definido em fungdo da resisténcia térmica total a transferéncia de calor entre dois fluidos e, logo, dependente
da temperatura, propriedades de transporte e geometria do trocador); F o fator de correcdo para multiplos
passes tanto no casco como nos tubos. Os sub-indices 1 e 2 correspondem ao inicio e ao final do trocador de
calor, respectivamente.

As Equacles 3.1 e 3.2 sdo obtidas a partir da aplicacdo de balancos globais de energia nos fluidos quente e
frio, e independem da configuracdo do escoamento e do tipo do trocador de calor. A Equagdo 3.3 é uma
extensdo da lei do resfriamento de Newton q = h.A.(Tg-Tf) (onde q é a taxa de calor), em que o coeficiente de
transferéncia de calor (h) é substituido pelo coeficiente global de transferéncia de calor (U), assim como a
diferenca de temperatura AT é substituida pela ATLM.

Dependendo da complexidade do modelo de trocador de calor escolhido, as informag¢des que a/o
usuaria/o deve fornecer para a Equagdo 3.3, podem variar desde uma simples estimagdo até calculos baseados
na geometria do trocador de calor.

O fator F foi definido por Nagle (1933) e Underwood (1934) e pode ser calculado pela Equagdo 3.5,
conforme o autor do livro de trocadores de calor, Sadik Kakag.

F=ol (3.5)

Onde R é a razdo da capacidade térmica e S é efetividade térmica. Seus calculos sao feitos por:

quente , quente
T, (3 . 6)

R =
fria fria
L
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Sfria Sfria
S = r, T,
- Tquente_Tfria
1 2

(3.7)

A drea de troca térmica, A, pode ser estipulada ou calculada através de correlagbes como as de Hewitt
(1992), correlagdo feita por Gnielinski, que envolve o Nusselt (Nu), Reynolds (Re) e Prandtl (Pr) e o fator de
friccdo de Darcy, dados por:

(3.8)
f, = (1,82.loglogh — 1,64)"

(3.9)
Onde h; é o coeficiente convectivo no interior do tubo; D, é o diametro interno do tubo; k é a
condutividade térmica; f, é o fator de Darcy.

meio a outro. Temos como exemplo, calor sendo transferido de um fluido quente, dentro do tubo, para um
fluido frio, fora do tubo, como mostra a Figura 81, abaixo.

& 9

- . T
| e 'l"/"" Rccu'."_l.lll Ry I|I L —
i g
\ \\-f.

O coeficiente global de troca térmica (U) representa a facilidade com a qual o calor é transferido de um

Figura 81- Transferéncia de calor através de uma tubulagdo (just.edu.jo).
Para esse caso, o coeficiente global de troca térmica é:

1 1 1
U=|—+—=—+—
(Rl R, Rs)

(3.1)
Onde R, e R; sdo resisténcias convectivas no interior e no exterior do tubo, respectivamente, dadas por:
1
Ri ~ 2mr.Lh (31)
E R, é uma resisténcia de condugdo devido a parede do tubo, dada por:
R2 =In

3.5.2 Blocos

(3.1)

O Aspen possui varios tipos de modelos de trocadores de calor, cada um desempenha calculos
caracteristicos e é recomendado para certas situagdes. Na Tabela 14, abaixo, vocé encontra um resumo das
aplicagbes e dos principais cdlculos desempenhados por cada modelo de trocador de calor que o Aspen
oferece.
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Modelo Descricao Caélculos Uso
Heater Aguecedor ou Determina condicdes Aquecedores, resfriadores, condensadores,
resfriador termodinamicas e de entre outros
fase
HeatX Trocador de calor Troca calor entre duas Andlise completa do trocador de calor com
de duas correntes | correntes estimativas ou calculos rigorosos do U e da
do tipo casco-tubo perda de carga (dependendo da simulacdo).
Além de calculos de dimensionamento e
simulagGes
MHeatX | Trocador de calor Troca calor entre Trocador de calor de n nimeros de
multicorrente gualquer nimero de correntes frias e quentes. Andlises rigorosas
correntes e detalhadas do interior do trocador de

calor. Incluindo calculos de coeficiente
global de troca térmica e determinacao de
pontos “pinch”

Hetran* Trocador de calor Dimensionamento e Trocadores de calor casco-tubo com uma
casco-tubo simulacdo de trocadores | vasta variedade de configuragdes
de calor casco-tubo

Aerotran | Trocador de calor Dimensionamento e Trocadores de calor com o ar como fluido
* que utiliza o ar simulacdo de refrigerante com uma vasta variedade de
como fluido resfriadores a ar configuracdes

refrigerante

HxFlux Modelo de cdlculo | Calcula coeficientes de Determina a diferenca de temperatura
da transferéncia de | convecgdo entre uma média logaritmica usando ou o método
calor fonte de calor e um rigoroso ou o aproximado para o cdlculo do

receptor coeficiente convectivo

HTRL-Xist | Interface para o Dimensiona e simula Trocadores de calor casco-tubo com uma

* programa IST de trocadores de calor vasta variedade de configurages, incluindo
trocador de calor casco-tubo o refervedor Kettle
pelo HTRL

Tabela 13 - Modelos de trocadores de calor do Aspen.

*A versdo 7.1 do Aspen foi a Ultima a dar suporte aos blocos de trocadores de calor Hetran, Aerotran e
HTRL-Xist. Em versGes mais recentes, vocé podera fazer célculos para esses blocos usando algum bloco HeatX e
as simulacGes Shell&Tube e AirCooled. Para usar essas e outras formas de simulagdo com célculos rigorosos,
vocé deverd ter um arquivo em formato EDR, com informagdes sobre a geometria do trocador de calor.

Dentre esses modelos que constam na Tabela 14, foram selecionados o Heater e o HeatX para uma
abordagem aprofundada, encontrada nos préoximos itens.

A seguir, seguem algumas figuras contendo os fluxogramas dos modelos de trocadores de calor que sdo
oferecidos pelo Aspen.
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Heat {optional)

Material Material
{any number)

( I-{_e-at ) p-Water (optional)
optional

Figura 82 - Heater.

e Cold Outlet

Water {optional)

Hot Hot Outlet
Inlet
Water
{optional)

Cold Inlet
Figura 83 - HeatX.

Cold Inlets
{any numb er)

—_— A A Hot Qutlets
Hot Inlets

Water {optional)

{any number)
— v Hot Outlets

| | Water {optional)

Cold  Water
Outlets  (optional)

Figura 84 - MheatX.



Cold Water {optional)

Hot Inlet—+ I—PC old {Airy O utlet
r Ll
LJ Hot Water {optional)

P |—> Hot Outlet

Cold {Air) Inlet

Figura 85 - Aerotran.

Hot Water (o ptional)
o
| L—& Hot Outlet

Cold Qutlet

Cold Water {(optional)

Cold Inlet

H ot Illletﬁ
v
r

Figura 86 - Hetran.

Heat (optional)

H eat
{0 ptional)
Figura 87 - HxFlux.
Cald Inlet
Hot Inlet—* ‘

Hot Water (optio nal)

| L— Hot QO utlet
Cold Outlet

Cold Water {optional)

Figura 88 - HTRI-Xist.
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3.5.3 Heater
O modelo Heater pode ter uma ou multiplas correntes de entrada e produz uma Unica corrente de saida
em um determinado estado termodindmico. A Figura 88, acima, mostra o seu fluxograma.

O Heater pode ser utilizado para representar:
® Aquecedores ou resfriadores (um lado do trocador de calor);
® Bombas e compressores quando ndo se quer saber resultados do trabalho envolvido;
® \Valvulas quando se conhece a perda de carga.
Tipos de calculos desempenhados pelo Heater:
® (Calculo dos pontos bolha e orvalho;
® Adiciona ou remove uma quantidade de carga térmica estipulada pelo usudrio;

® Determina a carga térmica necessaria, de aquecimento ou resfriamento, para atingir certa fragédo
de vapor.

E principalmente utilizado para estabelecer ou modificar as condi¢des termodindmicas de uma corrente.

O Heater oferece uma variedade de maneiras de estabelecer o estado da corrente de saida, sendo que
todas resultam do célculo da energia requerida para aquecer (ou resfriar) a corrente. Alternativamente, a
energia adicionada (ou removida) do Heater pode ser estipulada pelo usuario, de forma que o Heater
determinara o estado da corrente de saida.

Uma importante aplicacdo do Heater é quando utilizado aos pares para modelar um trocador de calor,
como mostrado na Figura 89, abaixo. Note que uma Heatstream (fluxo de calor) é utilizada para conectar os
dois Heaters. O Aspen utiliza a seguinte nomenclatura para o calor: calor recebido é positivo. Nesse caso, o
fluxo de calor vai do Heater H2 para o H1.

N ——

Yy —

Figura 89 - Dois Heaters representando um trocador de calor.

As especificagbes do modelo Heater sdo feitas conforme a explicagdo da Figura 90 . Elas podem ser
acessadas a partir do Input do Heater, localizado na darvore (lista com todos os itens do fluxograma, no lado
esquerdo da tela).
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[ @ Specifications [FlashO tions | Utili | Comments
Flazh spec @ 9
Flash Type emperd -
Pressure -
Temperature c -
c
C
C
Pressure bar -
Duty calfzac
Vapor fraction

Pressure drop comelation parameter
|| Always calculate pressure drop correlation parameter

Valid phases

Vapor-Liguid i

Figura 102 - Caixa de didlogo para especificar o modelo Heater

Nessa janela, encontram-se:

1. Aba: Specifications — fornecer valores de duas das seguintes condigdes: temperatura, pressdo ou perda
de carga, carga térmica (Duty), variagdo de temperatura, graus de superaquecimento e de
subresfriamento, parametro para correlagdo de perda de carga. Ainda, estipular as fases vélidas para o
sistema, no item Valid phases.

2. Aba: Flash Options — quando trabalhar com situagdes de Flash, deve-se fornecer um valor de
temperatura ou um de pressdo como estimativa inicial. Ainda é possivel definir os pardametros de
convergéncia, nimero maximo de iteragdes e o erro.

|QSpecifications Flash Options |Uti|ity |Comments |

Estimates
Pressure bar -

Convergence parameters

Maximurn iterations W

Error tolerance 00001

Figura 90 - Caixa de didlogo para o input do modelo Heater, aba Flash Options.

3. Aba: Utility — é possivel criar uma corrente de utilidade para substituir uma das correntes que trocara
calor, a corrente fria ou a quente. Geralmente, isso é feito quando os dados dessa corrente ndo sdo tdo
importantes. Ao criar uma corrente de utilidade, uma nova aba ird aparecer no menu do lado esquerdo,
chamada Utilities. Nela, serdo feitas todas as especificacdes da corrente de utilidade, como o tipo de
fluido, preco, opc¢do de calculo, dentre outras.

| w Specifications | Flash Options | Utility |Comments |

Select utility for this block
Utility ID =

Figura 91 - Caixa de didlogo para o input do modelo Heater, aba Utility.

4. Aba: Comments — espaco para informar descri¢do e comentarios referentes ao trocador de calor.
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| OSpecifications Flash Options |Uti|ity |C0mments
Mame B4 Heater
Description
Comments
[«]
=]
1 »

Figura 92 - Caixa de didlogo para o input do modelo Heater, aba Comments.

Fluxos de calor (heatstreams) no Heater:
® O numero de fluxos de calor afluentes (que chegam) num Heater é ilimitado;

® Um fluxo efluente (que sai) de calor pode ser usado para determinar a carga térmica liquida de
um Heater;

® A carga térmica liquida é a soma dos fluxos de calor afluentes menos o trabalho de calor
envolvido;

® Se for dada apenas uma especificacdo (temperatura ou pressao), o Heater utiliza o somatério dos
fluxos de calor afluentes para determinar a carga térmica;

3.5.4 HeatX
O modelo HeatX troca calor entre duas correntes, sendo uma corrente passando pelo feixe tubular e a
outra passando pelo casco, de acordo com a Figura 95. As correntes de dgua decantada sdo opcionais. O HeatX
possui uma grande faixa de aplicages. Suas especificagdes sdo feitas de acordo com a Figura 93, e podem ser
acessadas a partir do Input do HeatX, localizado na arvore.

‘ @ Specifications |Streams ‘ LMTD |Pressure Drop | &V Methods | Film Coefficients | Utilities | Comments ‘

i Model fidelity Hot fluid Shortcut flow direction
@ Shertcut Shell @ Countercurrent

Detailed ube Cocurrent
Shell & Tube Multipass, calculate number of shells
Kettle Reboiler Multipass, shells in series L

Thermosyphon

Air Cooled

Plate
Calculation mode  Design - @

Exchanger specification

Specification -
Value

Exchanger area sqm @
Constant Ui calfsec-K

Minimum temperature approach icC -

Figura 93 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Specifications.

Nessa janela, encontram-se:
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1. Model fidelity — permite escolher o método utilizado nos cdlculos, podendo ser Shortcut ou Rigorous
(Shell&Tube, Kettle Reboiler, Thermosyphon, AirCooled, Plate).

Shortcut: a mais simples, que ndo requer dados da geometria do trocador. O usuario deve apenas
definir a direcdo dos fluxos e alguma especificagdo térmica do bloco, como temperatura de
alguma corrente na saida, diferenga entre as temperaturas na saida, carga térmica, entre outros.

Detailed: requer dados da geometria do trocador de calor. Permite calcular as condi¢des das
correntes na saida do bloco, bem como se o seu dimensionamento foi superestimado ou
subestimado, de acordo com o tipo de simulagdo. Esta opgdo sé esta disponivel quando vocé
carrega arquivos de versdes mais antigas que o usaram. Para novos cdlculos, vocé deve usar o
método Rigorous apropriado.

Rigorous: substituem os blocos para alguns tipos especiais de trocador de calor mencionados no
item 3.5.2., Aerotran e Hetran, além de permitir simular trocador de placas. Para esses trés
trocadores, o Aspen disponibiliza os seguintes programas de calculo: AirCooled, Shell&Tube e
Plate. Para usar qualquer uma dessas op¢oes, o usuario deve dispor de um arquivo em formato
EDR contendo informagGes quanto a geometria do equipamento.

A principal diferenca entre os trés métodos de Calculation é o procedimento para o calculo do coeficiente
global de transferéncia de calor. O método Shortcut utiliza um valor especificado pelo usudrio para o coeficiente
global de troca térmica e esse serd constante durante todo o processo. O método Detailed utiliza rigorosas
correlagdes de transferéncia de calor para o coeficiente de filme e combina as resisténcias de filme nos
trocadores casco-tubo com a resisténcia de parede para calcular o coeficiente global de transferéncia de calor.
J4 o método Rigorous utiliza modelos EDR para coeficientes de filme e combina as resisténcias de filme em cada
lado da parede com a resisténcia da parede para calcular o coeficiente global de transferéncia de calor. E um
método mais complexo que requer muitas especificagdes.

Hot fluid: especificar se o fluido quente passa pelo casco (Shell) ou pelo tubo. Sé é vélido para os tipos de
calculo Shell&Tube, Kettle Reboiler, Thermosyphon e AirCooled. Por padrao, ele estd no shell, exceto com
o Kettle reboiler quando a opgdo nao estd disponivel porque o fluido quente sé pode estar nos tubos.

Shortcut flow direction: especificar o tipo de escoamento: se é cocorrente, contracorrente ou de
multiplos passes pelo tubo. Essa ultima opc¢do s6 é possivel ser selecionada na opg¢do de calculo
Shortcut, no qual a geometria do trocador de calor é definida pelo Aspen. No shells in series: definir o
numero de trocadores de calor com multiplos passes em série, podendo ser um nimero de 1 a 999.

Calculation mode — o Aspen fornece quatro tipos de simulagdo para o modelo HeatX. Cada uma atende a
um determinado objetivo quanto aos resultados desejados e requer a especificacdo de diferentes dados.
As simulag¢Oes sdo as seguintes:

Design: com esta op¢do o Aspen selecionard a geometria do trocador. Ndo pode ser usada
quando a forma de cdlculo selecionada é Detailed. Para essa forma de simulagao, o usuario deve
informar apenas alguma especificagdo térmica do equipamento, seja a temperatura da corrente
quente, da corrente fria, a carga térmica do trocador.

Calculation mode  Design o

Exchanger specification

Specification L
Value

Exchanger area sgm

Constant UA calfsec-K

Minimum temperature approach IjC =

Figura 94 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Specifications, Calculation mode Design.
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® Rating: o Aspen definira se os dados fornecidos estao subestimados ou superestimados. Além de
alguma especificagdo do trocador, o usuario deve informar o produto entre o coeficiente global
de troca térmica (U) e a area de troca térmica do trocador.

Calculation mode  Rating =

Exchanger specification

Specification =
Value

Exchanger area sgm =
Constant UA cal/sec-K i
Minimum temperature approach 1jc =

Figura 95 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Specifications, Calculation mode Rating.
® Simulation: com a informacgdo do produto entre U e a drea de troca térmica, o Aspen determinara
todas as condig¢des de saida das correntes.
Calculation mode  Simulation -

Exchanger specification

Specification

Value

Exchanger area sgm =
Constant UA cal/sec-K -
Minimurmn temperature approeach 4 C =

Figura 96 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Specifications, Calculation mode Simulation.

® Maximum fouling: realiza cdlculos para a simulagdo de maxima incrustagdo no trocador de calor.
Esse método sé é aplicavel as formas rigorosas de calculo, mais especificamente, s6 ao
Shell&Tube. O usudrio ndo precisa fornecer as especificacbes do trocador, mas pode escolher
como ele é tratado: trocador de calor, refervedor do tipo kettle ou termossifao.

Calculation mode  Maximum fouling -

Exchanger specification

Specification =
Value

Exchanger area sgm hd
Constant UA cal/sec-K hd
Minirmum temperature approach 1jC =

Figura 97 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Specifications, Calculation mode Maximum fouling.

5. Exchanger specification

e Specification: fornecer algum dos valores disponiveis entre a temperatura de saida da corrente quente
ou da fria, a fragdo de vapor na saida da corrente quente ou da fria, a diferenca entre a temperatura
guente de saida e a temperatura fria de entrada, graus de subresfriamento da corrente quente, entre
outros. Na caixa Value abaixo, colocar o valor e sua unidade correspondente.

® Exchanger area: referente a area de troca térmica.

® Constant UA: produto entre o coeficiente global de transferéncia de calor e a area de troca térmica.
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® Minimum temperature approach: geralmente ja estd preenchido com o valor de 1°C. Esta informacdo
limita a menor diferenca entre a temperatura da corrente quente na saida do trocador e a temperatura
da corrente fria na entrada. Caso o usuario tente especificar que a temperatura da corrente quente na
saida seja igual a temperatura da corrente fria na entrada, o Aspen acusara erro de cdlculo. Portanto,
esse campo nao pode ser preenchido com o valor 0.

Em seguida, ha a aba Streams, onde é possivel especificar as fases das correntes de saida.

| @ Specifications | ¥ Streams |LMTD IPressure Drop I & U Methods | Film Coefficients |Uti|ities | Comments

Hot side product streams
Mame Phase

H-02

Cold side product streams
Mame Phase
p C-02

~_ma

Figura 98- Caixa de didlogo para o input do HeatX, aba Streams.

A Figura 99 a seguir refere-se a segunda aba da caixa de didlogo do input do HeatX, a da diferenca de
temperatura média logaritmica.

| @ Specifications | @ Streams |LMTD IPressure Drop | & U Methods | Film Coefficients ‘ Utilities | Comments ‘

LMTD calculation option

LMTD correction facter method Constant -

Correction factor @
Minimum correction factor 038

Shortcut LMTD

["] Use interval analysis for LMTD calculation

Number of flash points 10 C

Number of intervals between flash points 105 ®
Maximum number of shells in series 10 C

Figura 99 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba LMTD.

Nessa janela, encontram-se:

1. LMTD calculation option — LMTD correction factor method: escolher uma das quatro opg¢bes para o
método utilizado para determinar o fator de corre¢do da diferenca de temperatura média logaritmica.
Podendo ser:

® (onstant: utiliza um valor constante para o fator de corre¢do fornecido pelo usuario.

® Geometry: calcula o fator de corregdo pela geometria do trocador de calor. S6 é possivel escolher
essa opgdo com o tipo de célculo Detailed, em que as informagGes de geometria sdo fornecidas
pelo usuario.

®  User-subr: utiliza uma sub-rotina do usuario para o calculo do fator de correcao.

® (alculated: calcula o fator de corregdo. S6 é possivel quando o método de cdlculo for o Shortcut e
o tipo de escoamento for de multiple passes. O usuario deverd fornecer um valor minimo para o
fator de corregdo, sendo esse um numero entre 0,1 e 1.



121

2. Shortcut LMTD — a analise do intervalo da LMTD sé é permitida para o método de célculo Shortcut. Aqui
0 usuario deve fornecer um nimero minimo de pontos de flash (entre 10 e 100), um nimero minimo de
intervalos entre pontos de flash (entre 10 e 1000) e um numero maximo de trocadores de calor de
passes multiplos em série (entre 1 e 100).

A Figura 100 refere-se a terceira aba da caixa de didlogo do input do HeatX, a da perda de carga.

‘ @ Specifications | @ Streams I LMTD | Pressure Drop | & U Methods ‘ Film Coefficients ‘ Utilities | Comments
Side Hot side -
Hot side pressure options
@ Outlet pressure 0 bar v @
Calculated from geometry
Flow-dependent correlation Pressure drop correlation parameter

["] Always calculate pressure drop correlation parameter

Figura 100- Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Pressure Drop.

Nessa janela, encontram-se:
1. Side - escolher a corrente, quente ou fria, cujas informacg&es sobre a perda de carga serdo fornecidas.
2. Hot/Cold side pressure options:

e Qutlet pressure: pressao de saida ou perda de carga. Se o valor for maior que 0O, refere-se a pressdo de
saida. Se o valor for menor ou igual a zero, refere-se a perda de carga.

® Calculated from geometry: calcula a pressao de saida pela geometria. Essa opgao so é possivel quando
o tipo de célculo for o Detailed.

® Flow-dependent correlation: utiliza uma correlagdo para a perda de carga dependente da vazdo. Na
caixa Parameter, ao lado, é necessario fornecer o parametro para a correlacdo da perda de carga.

3. Ao selecionar uma das duas ultimas opgbes, uma nova caixa aparecera chamada Hot/Cold side options.
Nela, deve-se fornecer um valor de perda de carga maxima da corrente como uma fragdo em relagdo a
pressdao de entrada, referente a corrente escolhida no primeiro item, Side. Ainda, deve-se fornecer um
fator de correcdo para o calculo da perda de carga.

A Figura 101 refere-se a quarta aba da caixa de didlogo do input do HeatX, a dos métodos para o calculo
do coeficiente global de troca térmica.
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w Specifications | o Streams |LMTD lprﬂ-sure Drop | @@l Methods

Selected calculation method

_) Constant U value
730,868 | kcal/hr-sgm-K
| Phase specific values

@ Power law for flow rate

_ Exchanger geometry @
_ Film coefficients

_) User subroutine

-Scaling factor

U correction factor

Power law for flow rate
Flow variable Hot side flow only
Flow basis Mole
Reference flow

kmol/hr

U at reference

730,868 kcal/hr-sqm-K A

Exponent 1
U = U-ref x [flow/flow-ref] * exponent

Film Coefficients | Utilities | Comments

@

Figura 101 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba U Methods.

Nessa janela, encontram-se:

1. Selected calculation method — selecionar um método para o célculo do coeficiente global de
transferéncia de calor (U), podendo ser:

® (Constant U value: o usuario define um valor para o U que serd constante durante todo o trocador

de calor.

i Specifications | Streams |LMTD |PressureDrop &U Methods | Film Coefficient

-Selected calculation method

@ Constant U value
00203079  calfsec-sqom-K =
) Phase specific values
) Power law for flow rate
() Exchanger geometry
) Film coefficients

() User subroutine

-5caling factor

U correction factor 1

Figura 102 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba U Methods, Selected calculation method Constant U value.

Phase specific values: o usuario define valores separados de U para cada combinagdo de fases
(liquido, vapor, condensagdo e ebuli¢do) tanto para a corrente quente, quando para a fria. Uma
nova caixa aparecera ao lado para que o usuario preencha esses valores.
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| ' Specifications | Streams | LMTD | Pressure Drop | @U Methods | Film Coefficients | Utilities | Comments

Selected calculation method Phase specific values
Constant U value Hot side Cold side U value
0,0203019 | | cal/sec-sgem-K calfsec-sqe ~
0 Phase specific values Liquid Liguid 0,0203018
Power law for flow rate Liquid Boiling 0,0203019
Exchanger geomnetry
) . Liquid Vapor 0,0203019
Film coefficients
User subroutine Condensing Liguid 0,020301%
Condensing Buoiling 0,0203019
Scaling factor
( Erea e e q Condensing  Vapor 0,0203019
Vapor Liquid 0,0203019
Vapor Boiling 0.0203079
Vapor Vapor 0,0203019

Figura 103 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba U Methods, Selected calculation method Phase specific

values.

Power law for flow rate: essa é a opgdo que foi selecionada na Figura 103, acima. Nela, U sera
calculado pela relagdo empirica, chamada Power law. Ao clicar nessa opg¢do, a caixa indicada pelo
numero 2 na Figura 103, aparece. Primeiramente, deve-se selecionar qual fluido serd tomado
como referéncia, podendo ser apenas a corrente quente, apenas a fria ou ambas. Apds, escolher
o tipo de vazdo em Flow basis (mdassica, molar ou volumétrica). Em Reference flow deve-se
fornecer o valor da vazao do fluido de referéncia. Em seguida, no campo U at reference, fornecer
o valor do coeficiente global de transferéncia de calor para o fluido de referéncia. E, por fim,
definir o expoente da equacdo. A Power law corresponde a equacdo indicada pelo nimero 3, na
Figura 103.

Exchanger geometry: para escolher essa opgao, o modo de célculo Detailed deve ser selecionado.
O HeatX calcula o U baseado na geometria do trocador de calor e nas propriedades das correntes
para estimar os coeficientes de filme (coeficientes convectivos). Selecionando essa opgdo, é
possivel fornecer um valor para o fator de corre¢do nos calculos de U, na caixa Scaling factor,
indicada pelo nimero 4, na Figura 103.

Film coefficients: U é calculado utilizando os coeficientes de filme. Na aba Film Coefficient, o
usuario pode escolher qualquer uma das opgGes para o célculo dos coeficientes de filme, as quais
serdo melhor explicadas na Figura 104.

User subroutine: o usudrio fornece uma subrotina para o calculo de U.

A Figura 108 refere-se a quinta aba da caixa de didlogo do input do HeatX, a dos métodos para o calculo
dos coeficientes convectivos. Essa janela sé fica disponivel quando for selecionado o método de calculo

Detailed.

@ Specifications | Streams |LMTD IPressur&Drop |@UMethods Film Coefficients  Utilities | Comments

Side

Hot stream

Hot stream film coefficient method

Constant value 0,0406038 cal/sec-sgcm-K
Phase specific values

Power law expression

Calculate from geometry ®

Figura 104 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Film Coefficients.
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Nessa janela, encontram-se:
1. Side — escolher a corrente para o calculo dos coeficientes de filme, quente ou fria.

2. Hot/Cold stream film coefficient method — escolher uma das quatro op¢des para o calculo do coeficiente
de filme, ou coeficiente convectivo (h).

® (Constant value: fornecer um valor para h, sendo esse constante para todo o trocador de calor.

® Phase specific values: ao selecionar essa opc¢do, a caixa Hot/Cold stream phase specific values
aparece, onde deve-se fornecer diferentes valores de h para cada fase possivel.

® Power law expression: calcula h através de uma expressdao empirica que toma como referéncia
um valor de h conhecido para uma determinada vazao, e calcula um novo h para uma diferente
vazdo. Muito semelhante a equagdo Power law para o célculo do coeficiente global de troca
térmica (U).

® Calculate from geometry: calcula o valor de h através da geometria. O usuario deve fornecer
valores para o fator de incrustagdo e para o fator de corregdo para o célculo de h.

A Figura 105 refere-se a sexta aba da caixa de didlogo do input do HeatX, a das utilidades.

|~J5pecificatians |StrEam: |LMTD IPressureDer |@U Methods | Film Coefficients [Uti“tiEi Comments |

Select utility for this block
Hot utility -
Cold utility -

Utility to drive fan

Figura 105 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Utilities.

Na aba Utilities, é possivel criar correntes de utilidade para substituir a corrente fria ou a quente.
Geralmente, isso é feito quando os dados dessa corrente ndo sdo tdao importantes. Ao criar uma corrente de
utilidade, uma nova aba ird aparecer no menu do lado esquerdo, chamada Utilities. Nela, serdo feitas todas as
especificages da corrente de utilidade, como o tipo de fluido, pre¢o, opg¢do de calculo, dentre outras.

A Ultima aba, Comments, é explicada conforme a Figura 106.

| ‘w Specifications | Streams | LMTD | Pressure Drop | & U Methods | Film Coefficients | Utilities | Comments ‘
MName TC-0 HeatX

Description

Comments

>

Figura 106 - Caixa de didlogo para o input do modelo HeatX, aba Information.

Aqui o usuario pode descrever ou fazer comentarios referentes ao trocador de calor em questao.

Em caso de duvidas o Aspen possui um imenso arquivo com detalhes e explicagdes de cada tipo de
trocador de calor com, inclusive, as formulas e correlagGes utilizadas. Para acessar, basta teclar (F1). Quando o
fizer, uma janela semelhante a da Figura 107 aparecera.
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Comments Sheet

Use the Comments sheet to write a description of up to 64 characters (40 for
streams) and comments (with up to 119 characters per line) for this object. The
description is printed in the report file, and appears in the Stream Summary (for
streams) and as a tooltip in the Model Summary Grid (for blocks). The comments
are not printed but allow you to make notes about the item.

In most items with editable names, the name appears at the top of the Comments
sheet and can be edited here.

In addition, some other items appear only on certain Comments sheets:

® (On the Comments sheet for Streams, the blocks the stream is connected to

also appear.

® On the Comments sheet for Tabpeoly and Estimation, you can specify the

Unit Set here, which applies to all variables in the object (but may be

overridden by specifying the units for an individual variable, where that is

possible). Use this field to specify units for variables in these objects where

vou cannot specify the units directly. v

Figura 107 - Arquivo ajuda do Aspen.

3.5.5 HeatX versus Heater

Quando utilizar o modelo...

Heater

Modificar o estado termodi-

namico de uma corrente (T, P)

Calcular o trabalho necessario para levar uma
corrente a uma certa temperatura

Misturar duas ou mais correntes e determinar as
condicGes de saida

Determinar pontos de bolha e de orvalho

Simula apenas um lado do trocador de calor

HeatX

Simular as condig¢des de saida de duas correntes
gue trocam calor de acordo com as temperaturas
de entrada, o U e alguma das temperaturas de
saida, ou a area de troca térmica

Calcular a carga térmica do trocador de calor

Determinar a area de troca térmica do
equipamento

Avaliar o dimensionamento do trocador:
porcentagem sub ou superestimada

Determinar a LMTD
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Utilizar para uma abordagem mais aprofundada,
guando souber informacdes detalhadas do
trocador: nimero, comprimento e didametro dos
tubos; quantidade de chicanas; informacdes sobre
0 casco e o0s bocais; etc

Determinar a carga térmica necessdria para atingir
certa fragdo de vapor

Tabela 14 - Aplica¢des de cada modelo de forma resumida.

Fluxograma de um processo utilizando quatro Heaters para compor dois trocadores de calor:

|
355
(o]
P
[
b
]

g >

Figura 108 - Exemplo de fluxograma com Heaters.

Fluxograma do mesmo processo anterior, porém utilizando dois HeatXs como trocadores de calor:

=7
P W
2 11 Bz
\ L;—\|'
1 === &+ B1 {£] I

R,

Figura 109 - Exemplo de fluxograma utilizando HeatXs.
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L3
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3.6 EXERCICIOS CAPITULO 3

Exercicio 3.1. Aquecimento de uma mistura equimolar
6000 kg/h de uma mistura bindria de etanol e acido acético é aquecida por uma reagdo de esterificacdo dos
produtos a 101.3 kPa. A temperatura de formagao dos produtos peté 2002C e a pressao da corrente quente é
de 115kPa. A temperatura inicial da mistura de etanol e acido acético é de 209C e a pressao dessa corrente é de
110kPa. A corrente quente contém 40%molar de acetato de etila, 40%molar de dgua, 10%molar de etanol e
10%molar de acido acético.

a) Calcule a area de troca de calor necessaria para aquecer a mistura bindria a 802C. Considere o
coeficiente médio de transferéncia de calor U=200W/ m? K.

b) Calcular também a temperatura de saida da corrente quente.

Exercicio 3.2. Mistura de correntes e pontos de bolha e orvalho
Uma corrente de n-butano a 90°C, uma corrente de n-pentano a 80°C e uma corrente de benzeno a 65°C
sdo misturadas e trocam calor em um Heater produzindo uma corrente de produtos com as seguintes
porcentagens molares: 40% de n-butano, 20% de n-pentano e 40% de benzeno. Tanto as pressdes das correntes
de entrada, quanto a pressdo de operagao do Heater sao de 5Sbar. Utilize o Methods Assistant para determinar
qual método melhor se aplica para esse caso.

a) Qual é a temperatura da corrente de saida, considerando uma carga térmica de 500J/s?
b) Qual é atemperatura de bolha para a composi¢do da corrente de saida? E a temperatura de orvalho?

¢) Qual é a carga térmica do trocador de calor para que a corrente de saida atinja uma fracdo de vapor
igual 2 0,857

Exercicio 3.3. Trocador de calor cocorrente
Um trocador de calor com escoamento em configura¢do cocorrente e fluido quente escoando pelo casco
possibilita a troca de calor entre acetona e éter. O fluido frio é acetona a 0°C e 10 bar, com vazdo de 150
kmol/h. O fluido quente é éter etilico a 150 °C e 10 bar, com vazéo de 50 kmol/h. Utilizando o modo Simulation
para um bloco HeatX, sabendo que ele possui drea total de troca (A) de 20 m? e que seu coeficiente global de
troca térmica (U) é igual a 500 W/m2-K, determine:

a) Astemperaturas das correntes na saida do trocador de calor.

b) Qual é a LMTD (diferenca de temperatura média logaritmica)?

Exercicio 3.4. Trocador de calor contracorrente
Agora, monte um trocador de calor com fluxo em contracorrente (fluido quente no casco) e use as
mesmas vazdes dos mesmos componentes nas mesmas condi¢bes do exercicio anterior. Utilize U = 500 W/m?2.K
e o modo Design, com o objetivo de que a temperatura da corrente de acetona seja de 115°C na saida.

a) Determine a carga térmica desse trocador de calor.
b) Qual é a 4rea total de troca térmica?
c) Qual éaLMTD (diferenca de temperatura média logaritmica)?

d) Determine a temperatura da corrente de éter etilico na saida do trocador.
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Exercicio 3.5. Reaproveitamento de calor na producdo de acetaldeido
Deseja-se avaliar a possibilidade de reaproveitamento do calor produzido em um reator de oxidacdo de
etanol em um processo de producdo de acetaldeido. Para isso, um engenheiro de projetos prop6s que a
unidade implantasse o uso de um trocador de calor para aquecer os reagentes do processo. O primeiro serve
para evaporar etanol 70% (molar) e o segundo, para aquecer o ar, também alimentado ao reator. Neste reator,
além da oxidagdo do etanol, ocorre uma reagao secundaria, a queima desse alcool. Determine a produgdo de
acetaldeido, bem como o calor restante dos trocadores de calor, com base nas informag&es abaixo:

® Informacdes sobre o reator:
- 1
o Oxidagdo: C2H50H + 702 - CH3CH0 + HZO
o Combustdo: CZHSOH + 302 - 2C02 + 3H20

o 80% do etanol alimentado serdo consumidos, produzindo acetaldeido. Essa parcela
representa 5 vezes aquela que é consumida na reagao secundaria.

o Opera a 3,6 bar e os produtos, nessas condi¢ées, saem a 360°C.
® AlimentagGes:
o Etanol: 72 kmol/h (dos quais 70% s3o etanol e o restante, dgua), 25 °C e 1 atm.
o Ar(79%v N2, 21%v 02): 300 kmol/h, 25 °C e 3,6 bar.
® Trocadores de calor:
o Pré-aquecedor de ar: sem mudanca de pressao, elevagdo de temperatura para 240 °C.
o Evaporador de etanol: elevagao para 3,6 bar e de temperatura para 240 °C.

® A carga térmica dos trocadores de calor deve ser fornecida através de correntes de calor
(Heatstreams). Seguindo o proposto no enunciado, a primeira deve sair do reator e entrar no
aquecedor de ar. Na saida deste trocador de calor, deve partir a segunda corrente de calor, para o
evaporador de etanol. Deste, sai outra corrente de calor, da qual obteremos o resultado do calor
restante.

a) Qual é a carga térmica do reator nessas condi¢des?
b) Qual é a quantidade de energia restante na corrente Q3?
c) Determine a vazio total da corrente de produtos. Qual é a quantidade de acetaldeido nessa corrente?

d) Qual é a emissdo de CO2 por hora dessa planta? E por ano?



3.7 GABARITO CAPITULO 3

Exercicio 3.1

a) T=126,6°C

b) A=10,4m°

Fluxograma proposto:

EQUENTE

SFRIA

EFRIA

Figura 125 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.1.
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Apds montar o fluxograma, iremos em Properties, na pagina Compenents iremos definir os compostos do
nosso processo, conforme a Figura xx.

& Selection | Petroleum l MNonconventional ] Enterprise Database l Comments
Select components

Component 1D Type Component name Alias
WATER Conventional WATER H20
ETHANOL Conventional ETHANOL C2H60-2
ETHYL Conventional ETHYL-ACETATE C4H802-3
ACETIC Conventional ACETIC-ACID C2H402-1
Find ‘ [ Elec Wizard ‘ [ SFE Assistant I [ User Defined I [ Reorder I [ Review

Em seguida, clicando no botdo Next iremos escolher o modelo termodindmico mais

Figura 125 — Componentes do exercicio 3.1.

adequado para o processo. Neste caso, iremos utilizar o modelo NRTL-HOC, no qual prevé dados de
equilibrio aplicando o modelo NRTL para célculo dos coeficientes de atividade na fase liquida e a

equacdo de estado de Hayden-O'Connell para a fase vapor.
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[ @ Global | Flowsheet Sections l Referenced lComments

- Property methods & options
Method filter COMMON
Base method NRTL-HOC

Henry components

- Petroleum calculation options
Free-water method STEAM-TA

Water solubility 3

Method name

T | NRTL-HOC - Methods Assistant...

- Electrolyte calculation options

Chemistry ID

Use true components

- | ] Modify

Vapor EQS ESHOC
- Data set 15
- Liquid gamma GMREMON

Data set 1 C

Liquid molar enthalpy HLMX80
Liquid molar volume  VLMX01

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 127 - Modelo termodinamico para o exercicio 3.1.

Ao clicarmos em Next, o Aspen nos mostrara os parametros referentes ao modelo NRTL-HOC para os
componentes envolvidos. Clicando novamente em Next, escolhemos Go to Simulation environment. Com o Next
novamente, vamos especificar as correntes do processo e as configuragdes do trocador de calor conforme as

figuras a seguir:

‘QMixed |CI Solid | NCSolid | Flash Options | EQ Options | Costing | Comments

| Specifications

Flash Type Temperature ~ Pressure ~ Compaosition
] Male-Frac -
- State variables
Temperature 20 C A Component Value
Pressure 110 kPa A WATER
Vapor fraction ETHANOL 0,5
Total flow basi M -
otal flow basis ass ETHYL
Total flow rate 6000 kg/hr -
ACETIC 0,5
Solvent
~ Reference Temperature
Volume flow reference temperature
C
Component concentration reference temperature
C Total 1

Figura 128 - Especificacdes da corrente fria para o exercicio 3.1.
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‘GMixed ‘u Solid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Comments

~ | Specifications

Flash Type Temperature ~ Pressure -~ Composition
) Mole-Frac -
- State variables
Temperature 200 C A Component Value
Pressure 115 kPa - WATER 04
Vapor fraction ETHANOL 0.1
Total flow basis Mass - ETHYL 0.4
Total flow rate 6000 kg/hr -
ACETIC 0,1
Solvent
~ Reference Temperature
Volume flow reference temperature
C
Component concentration reference temperature
C Total 1

Figura 128 - Especificagdes da corrente quente para o exercicio 3.1

Em seguida, clicaremos em Next iremos para as especificagdes do trocador de calor. O modelo
selecionado é o Shortcut, o arranjo do trocador de calor é contracorrente. No modo de célculo selecionaremos
Ratin, especificando a corrente de saida do fluido mais frio.

@ Specifications ‘Streams [ LMTD ] & Pressure Drop I @ U Methods | Film Coefficients I Utilities IComments

Model fidelity Hot fluid Shortcut flow direction
@ Shortcut Shell @ Countercurrent
Detailed Tube © Cocurrent
) Shell & Tube ) Multipass, calculate number of shells
©) Kettle Reboiler ©) Multipass, shells in series 12

) Thermosyphon
© Air Cooled
© Plate

Calculation mode  Rating A

~ Exchanger specification
Specification  Cold stream outlet temperature -
Value 80 C -
Exchanger area 10 sgm -
Constant UA calfsec-K

Minimum temperature approach 1 C -
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Figura 128 - EspecificagGes do trocador de calor para o exercicio 3.1.

A pressdo de saida do fluido quente também pode ser especificada na aba Pressure Drop.

I & Specifications l Streams | LMTD | @ Pressure Drop

Side -

@U Methods | Film Coefficients | Utilities | Comments

~Hat side pressure options

@ Outlet pressure
() Calculated from geometry

() Flow-dependent correlation

1,013 bar

Pressure drop correlation parameter

O Always calculate pressure drop correlation parameter

Figura 128 - Especificagdes da corrente quente de saida para o exercicio 3.1.

Por fim, é realizada a especificacdo do coeficiente global de transferéncia de calor em U Methods.

~ Selected calculation method

@ Constant U value

0.2 kW/sqm-K
() Phase specific values
() Power law for flow rate
() Exchanger geometry
() Film coefficients

() User subroutine

[ @ Specifications | Streams I LMTD ] & Pressure Drop

-Scaling factor

U correction factor

@ U Methods | Film Coefficients [ Utilities lComments

Figura 128 - Especificagdes do coeficiente global de transferéncia de calor para o exercicio 3.1.

Ap0s isto, clicamos em Next e rodamos a simulagdo.

Para obter a temperatura de saida do fluido quente, vamos em Thermal results — summary, que

encontra-se dentro do bloco do HEATX
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Summary

Balance IE)(changer Details | Pres Drop/\Velocities [Zones IUtiIity Usage I & Status \

~ Heatx results

Calculation Model ‘ Shortcut

Hot stream: EQUENTE
Temperature 200
Pressure 1,15
Vapor fraction 1
1st liquid / Total liquid 1
Cold stream EFRIA
Temperature 20
Pressure 1,1
Vapar fraction 0
1st liquid / Total liquid 1

Heat duty

Inlet

bar

bar

551384 cal/sec

SQUENTE

1

SFRIA

126,563 C h
- 1,015

Qutlet

bar -
1
1

80 C hd

1,1 bar -

Figura 128 — Resultados térmicos das correntes de alimentagdo e saida para o exercicio 3.1.

Summary IBaIance |Exchanger Details | Pres Drop/Velocities lZones ]Utility Usage lQStatus \

~ Exchanger details

b Calculated heat duty
Required exchanger area
Actual exchanger area
Percent over (under) design
Average U (Dirty)
Average U (Clean)

UA

LMTD (Corrected)

LMTD correction factor
Thermal effectiveness
Mumber of transfer units
Mumber of shells in series

Mumber of shells in parallel

551384
10,2014
10
-1,97388

0,00477692

487,311
113,148

1

cal/sec

sqm

sqm

cal/sec-sqcm-K

cal/sec-K

e

Figura 128 — Resultado da area necessaria do trocador de calor para o exercicio 3.1.



Exercicio 3.1. Mistura de correntes - Pontos de bolha e orvalho

a) T=84,5°C (U=500J/s)

b) TBO valho

- 0
ha = 75,5Ce TOT

c) Q=457,324kW

Fluxograma proposto:

=111,3°C

Figura 125 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.3.
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Apds montar o fluxograma, vamos clicar em Next, o que nos levard para a pagina Components, onde
vamos definir os componentes utilizados no processo, conforme a Figura 198.

@ Selection | Petroleum iNDnconventionaI I@Databanks Information

Select components:

Component ID Type Component name
N-BUTANE Conventional N-BUTANE
N-PENTAN Conventional N-PENTANE
BENZENE Conventional BEMZENE
»
Find | I Elec Wizard | l User Defined | | Reorder | l Review

Figura 126- Definigdo dos componentes para o exercicio 3.3.

Alias
C4H10-1
C5H12-1
C6HG6

Para localizar os componentes pode-se busca-los pela sua férmula molecular na coluna Alias, pelo seu
nome na coluna Component name, ou ainda, caso nao seja possivel encontra-lo por esses dois métodos,
podemos clicar no botdo Find, onde uma nova janela aparecerd com mais opgdes de busca.

Clicando novamente no botdo Next, vamos escolher o modelo termodinamico que serd utilizado na
simulagdo. Vocé pode escolher o modelo caso ja saiba qual é o mais adequado aos seus componentes ou
utilizar o Methods assistant para que o Aspen o ajude a encontrar o melhor modelo. Utilizando esse artificio, os
métodos sugeridos foram NRTL, Wilson, UNIQUAC ou UNIFAC. Vamos utilizar o modelo NRTL, que é bom para
predizer tanto equilibrios entre liquido-liquido e liquido-vapor.
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& Global |Flowsheet5ections Referenced | Information

- Property methods & options ———  Method names
Method filter COMMON T MRTL - Methods assistant...
Base method: MNRTL -

Henry components: - | [C] Modify
~Petroleum calculation options Vapor EOS: ESIG
.y
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 s
Water solubility: 3 - Liquid gamma: GMRENOM
Data set: 1 :

~ Electrolyte calculation options

Chermnistry ID: -

Liquid molar enthalpy: ~ HLMX86

Liquid molar volume: VLMX01
Use true components

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 127 - Modelo termodinamico para o exercicio 3.3.

Ao clicarmos em Next, o Aspen nos mostrara os parametros referentes ao modelo NRTL para os
componentes envolvidos. Clicando novamente em Next, escolhemos Go to Simulation environment. Com o Next
novamente, vamos especificar as correntes do processo conforme a Figura 127, Figura 128 e a Figura 129.

| @Mixed | Cisclid | NCSolid [ Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature ~ Pressure ~ ~Composition
Mole-Flow * kmolthr -

~State variables

Temperature: 65 C - Component Walue

Pressure: 5 bar - N-BUTANE

Vapor fraction: M-PENTAN

BEMZEME 40

Total flow basis:  Mole -

Total flow rate: kmol/hr A Total: 40

Solvent:

Figura 128 - EspecificagGes da corrente de Benzeno para o exercicio 3.3.

[ @ Mixed | ClSclid | NCSolid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information

Flash Type: Temperature ~ Pressure ~  ~Compaosition
Mole-Flow *  kmol/hr -

~State variables

Temperature: o C - Component Value

Pressure: 5 bar - MN-BUTAME 40

Vapor fraction: M-PENTAM

BEMZEME

Total flow basis: Male -

Total flow rate: kmol/hr - Total: 40

Solvent:

Figura 129 - EspecificagGes da corrente de Butano para o exercicio 3.3.
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I @ Mixed |CI Solid  MNCSclid | Flash Options | EQ Options | Cesting | Information

Flash Type: Temperature ~ Pressure - ~Composition
Mole-Flow > kmolthr A

- State variables

Temperature: 80 C - Component Value

Pressure: 5 bar - MN-BUTAME

Vapor fraction: N-PENTAN 20

BEMZEME

Total flow basis:  Mole -

Total flow rate: kmolihr - Total: 20

Solvent:

Figura 130 - Especificacdes da corrente de Pentano para o exercicio 3.3.

As informagdes sobre temperatura e pressdao foram dadas no enunciado. As vazdes de cada corrente foram
feitas de acordo com a composi¢do da corrente de saida, que foi dada no enunciado, com uma base molar de
100 kmol/h.

Clicando no botdo Next novamente, o Aspen nos leva as especificacbes do Heater. Essas especificagcdes
também podem ser acessadas pela arvore Blocks > TC > Input.

& Specifications |Flash Options I Utility IInformation |

-Flash specifications

Flash Type: Pressure -
Duty bt

Temperature: G

Termnperature change: C

Degrees of superheating: C

Degrees of subcooling: C

Pressure: 5 bar o

Duty: 500 Jfsec >

Vapor fraction:

Pressure drop correlation parameter:

-Valid phases
Vapor-Liguid e

Figura 131 - Especificacdes do Heater para a letra a) do exercicio 3.3.

Sabe-se que a pressdo de operagdo do equipamento sera de 5 bar e a carga térmica (Duty) para a letra a) é
de 500J/s. Feito isso, podemos clicar no botdo Next e rodar a simulag&o.

O resultado da temperatura da corrente de saida pode ser obtido indo em Results Summary — Streams,
onde uma tabela semelhante a da Figura 132 aparecera.
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[ Material | Heat | Load | Work | Vol% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display: All streams = Format GEN_M i Streamn Table | I Copy All
EBEMZ ~ EBUT = EPENT > SAIDA =
P Temperature C 65 o0 80 B45
Pressure bar 5 5 5 5
Vapor Frac L] 1 Q 0283
Male Flow kmol/hr 40 40 20 100
Mass Flow kg/hr 312455 232494 144301 689249
Volume Flow cumdhr 3761 241,548 2571 176,08
Enthalpy Gcalfhr 0,524 -1136 -0.776 -1,388
Male Flow kmol/hr
N-BUTANE 40 40
N-PENTAN 20 20
BEMZEME 40 40

Figura 132- Resultados das temperaturas das correntes do exercicio 3.3.

Assim, a temperatura da corrente de saida é de 84,5°C.

Na segunda questdo, quer-se saber as temperaturas de bolha e orvalho para a composi¢do da corrente de
saida. Para isso, basta mudarmos as especificagdes do Heater, definindo pressdo e, dessa vez, fragdo de vapor.
Quando quisermos a temperatura de bolha a fragdo de vapor é 0 e, quando quisermos a temperatura de

orvalho, é equivalente a 1.

& Specifications |F|ash Options | Utility |Information |

-Flash specifications

Flazh Type:

Temperature:
Temperature change:
Degrees of superheating:
Degrees of subcooling:
Pressure:

Duty:

Vapor fraction:

Pressure drop correlation parameter:

Pressure

Vapor fraction

500

Loty S 8ot A o

Jisec

-Valid phases

Vapor-Liquid

Figura 133 - EspecificagcGes do Heater para determinar a temperatura de bolha para o exercicio 3.3.

Para obter o resultado, podemos ir novamente a temperatura da corrente de saida, pois ela tera fracdo
de vapor igual a 0, sendo, portanto, o ponto de bolha do sistema.
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| Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids

Display: All streams = Format GEM_M i Strearmn Table | l Copy All
EBEMNZ = EBUT = EPEMT =  SAIDA - -

P Temperature C 65 a0 80 75,5
Pressure bar 13 5 5 5
‘apaor Frac | 1 0 ]
Male Flow kmel/hr 140 40 20 100
Mass Flow kg/hr 312455 232494 144301 689243
Volume Flow cum/hr 3761 241 548 2571 10,739
Enthalpy Geal/hr 0,524 -1136 -0,776 -1,561
Male Flow kmolfhr
N-BUTAME 40 40
N-PENTAN 20 20
BEMZENE 40 40

Figura 134- Resultados das correntes do processo para o Ponto de Bolha do exercicio 3.3.

Dessa forma, temos que a temperatura de bolha para a composicdo da corrente de saida sera de 75,5°C.

O mesmo é feito no caso da temperatura de orvalho, porém com fragao de vapor igual a 1.

| Material | Heat | Load | Work | Vel.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display:  All streams = Format: GEN_M = Stream Tahble | [ Copy All
EBENZ | .EBUT = EPENT ~ SAIDA w: -
P Temperature C 65 Q0 80 1113
Pressure bar 5 5 5 5
Vapor Frac 0 i 0 i
Meole Flew kmol/hr 40 40 20 100
Mass Flow kg/hr 312455 232494 144301 6802 49
Volume Flow cum/hr 3761 241 548 2571 6349 298
Enthalpy Gealfhr 0,524 -1136 -0.776 -0,887
Mole Flew kmol/hr
N-BUTANE 40 40
N-PENTAN 20 20
BEMZENE 40 40

Figura 135 - Resultados das correntes do processo para o Ponto de Orvalho do exercicio 3.3.

Portanto, a temperatura de orvalho para composicdo da corrente de saida é de 111,3°C.

Na ultima questdo queremos determinar a carga térmica necessaria para que a corrente de saida possua
uma fracdo de vapor de 0,85. Para isso, especificamos o Heater com Vapor fraction igual a 0,85, e a caixa de
didlogo fica da seguinte maneira:
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|QSpeciﬁcations Flash Options | Utility | Information

-Flash specifications

Flash Type: Pressure -
Vapor fraction e

Temperature: e

Temperature change: €

Degrees of superheating: E

Degrees of subcooling: e

Pressure: 5 bar =

Duty: 500 Jsec

Vapor fraction: 0.85

Pressure drop correlation parameter:

-Valid phases
Vapor-Liguid x

Figura 136 - EspecificacGes do Heater para a questdo c) do exercicio 3.3.

Clicando em Next e rodando a simulagdo temos que a carga necessaria pode ser encontrada em Results
associado ao TC, e serd de 457,324kW.

Surmmary |Ba|ance |PhaseEquiIibrium |Uti|it)rU5395_ & Status

Outlet temperature: 106,405 = B
Outlet pressure: 5 bar i
Wapor fraction: 0,85

Heat duty: 457,324 KW i
Met duty: 457,324 kW o
1st liquid / Total liquid: 1

Pressure-drop correlation parameter:

Figura 137 - Carga térmica necessaria para atingir uma fragdo de vapor de 0,85 para o exercicio 3.3.

Exercicio 3.2. Trocador de calor cocorrente

- 0 - 0
a) TZ,fria =824°Ce TZ,qu .= 87,9°C

ent
b) LMTD =43,82°C.

Fluxograma proposto :
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> [cavent |

EQUENTE

Figura 138 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.4.

Apds montar o fluxograma utilizando um modelo TEMA tipo E (HeatX > E-HT-1CO), em configuracdo
cocorrente, clicamos no botdo Next o que nos leva para o Components, onde vamos definir os componentes
envolvidos no processo, conforme a Figura 139.

: & Selection |Petro|eum |Nonc0n\rentinnal |@Data|ﬂanks |Inf0rmatiu:un |

Select components:

Component ID Type Component name Alias
ACETONE Conventional ACETONE C3H60-1
ETHER Conventional DIETHYL-ETHER C4H100-5

»
Find | | Elec Wizard | | User Defined | [ Reorder | | Review

Figura 139 - Componentes envolvidos no exercicio 3.4.

Clicando em Next novamente, vamos definir o modelo termodindamico a ser utilizado nesta simulagao.
Vocé pode escolher o modelo caso ja saiba qual é o mais adequado aos seus componentes ou utilizar o
Methods assistant para que o Aspen o ajude a encontrar o melhor modelo. Utilizando esse artificio, os métodos
sugeridos foram NRTL, Wilson, UNIQUAC ou UNIFAC. Vamos utilizar o modelo de Wilson.
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-Property methods & options
Method filter: COMMON
Base method: WILSON

Henry components:

-Petroleurn calculation options
Free-water method: STEAM-TA
Water solubility: 3

~Electrolyte calculation options

Chemistry ID:

Use true components

I & Global | Flowsheet Sections | Referenced | Information

Method narme:
WILSON - Methods assistant...
-[C] Modify
Vapor EQS: ESlG
Data set: 1 :
Liguid garmma: GMWILSOM
Data set: 1 :
Liquid molar enthalpy:  HLMXE5
Liquid molar volume: YLMX01
Heat of mixing
Poynting correction
Use liquid reference state enthalpy

Figura 140 - Modelo termodinamico utilizado no exercicio 3.4.

Clicando em Next o Aspen nos mostrard os parametros utilizados pelo modelo de Wilson para os
componentes em questdo. Podemos clicar em Next novamente e, escolhendo Go to Simulation environment,
clicamos em Next para especificar as correntes. Automaticamente, a primeira corrente a ser especificada é a
corrente EFRIA, mas poderiamos comecar a descrever a EQUENTE se quiséssemos, apenas alterando o Input na
arvore para o Input correspondente a corrente que desejamos descrever.

| @Mixed | CiSolid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature =~ Pressure - ~Composition
Mole-Frac A
- State variables
Temperature: ] C - Component Value
Pressure: 10 bar - ACETO-01 1
Vapor fraction: DIETH-01
Total flow basiss  Maole M
Total flow rate: 150 kmol/hr - Total: 1

Figura 141 - EspecificacGes da corrente fria para o exercicio 3.4.
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I & Mixed | CISclid | MCSelid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information

Flash Type: Temperature ~ Pressure - -~ Composition
Mole-Flow *  kmolthr -

-State variables

Temperature: 150 C - Component Value

Pressure: 10 bar - ACETOME

Wapor fraction: > ETHER 30

Total flow basiss  Mole -

Total flow rate: kmol/hr - Total: 50

Sohvent:

Figura 142 - Especificagdes da corrente quente para o exercicio 3.4.

Clicando novamente no botdo Next vamos especificar o equipamento utilizado, um trocador de calor de
modelo HeatX. N3o se esqueca de estabelecer U constante de 500W/m*K na aba U Methods. A caixa de
didlogo abaixo pode ter um design um pouco diferente a depender da versdo do software, mas as entradas do
usudrio necessarias sdo possiveis de serem adicionadas normalmente.

| @ Specifications |Strc-am: | LMTD I Pressure Drop | & U Methods | Film Coefficients | Utilities IInformation

- Calculation ————————— - Flow arrangement
@ Shortcut Hot fluid:
(1 Detailed Flow direction: Co-current -
() Rigarous Mo, shells in series; 1
Calculate number of shells
Use Design Template File
-Rigorous Maodel
Shell&Tube Ll o -
AirCaoled Exchanger type: |Heat exchanger
) Plate
- Exchanger specification ]
Specification:
Value:
Exchanger area: 20 sqm i
Constant UA: calfsec-K
Minimurn temperature approach: 1 E -

Figura 143 - Especificagdes do HeatX juntamente com a aba U Methods para o exercicio 3.4.

Aqui vamos utilizar o método de calculo Shortcut que ndao leva em consideragdo a geometria do
equipamento e utiliza o coeficiente global como um valor constante e estipulado pelo usuario. Vamos utilizar o
modo Simulation, pois esse modo de simulacgdo ird calcular as condi¢Ges de saida tendo todas as informacGes
de entrada, além da area de troca térmica e o coeficiente global de troca térmica.

Clicando em Next podemos rodar a simulagdo. Encontramos os resultados das temperaturas de saida indo
em Results Summary — Streams.
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| Material | Heat | Load | Work | Vol.%: Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display: All streams = Format GEN_M - | Strearmn Table | [ Copy All
EFRLA - EQUENTE ~ SFRIA ~  SQUENTE b "
Temperature C 0 150 g24 879
Pressure bar 10 10 10 10
Vapaor Frac L] 1 L] ]
Maole Flow kmol/hr 150 50 150 50
Mass Flow kg/hr 871201 3706,14 871201 370614
Volume Flow cum/hr 10,662 17591 12155 5914
Enthalpy  Geal/hr -895 -2,813 -8,574 -3,19
Maole Flow kmol/hr
ACETONE 150 150
ETHER 50 50

Figura 144 - Resultados das correntes do exercicio 3.4.

Portanto, a temperatura de saida da corrente quente sera de 87,9°C e a temperatura de saida da corrente
fria sera de 82,4°C.

Para determinar a LMTD (diferenga de temperatura média logaritmica) vamos em resultados do HeatX,
Thermal Results e Exchanger Details.



a)
b)
c)

d)

Surnmany

-Exchanger details

Balance | Exchanger Details | Pres Drop/Velocities | Zones | Utility Usage | & Status
P ty g

Calculated heat duty:
Required exchanger area:

Actual exchanger area:

Percent owver (under) design:

Average U (Dirty):
Average U (Clean):

LA

LMTD (Carrected):

LMTD correction factor:
Thermal effectiveness:
Mumber of transfer units:
Mumber of shells in series:

Mumber of shells in parallel:

03766825
199911
20
00443294

429923

23874

|43 8208681

1

Geal/hr

sgm

s

keal/hr-sgqm-K

calfzec-K

._{:

Figura 145 - Resultados referentes ao HeatX do exercicio 3.4.

Exercicio 3.3. Trocador de calor contracorrente

Q= 0,555881 Gcal/hr
A= 66,246m?
LMTD = 19,5°C

T=19,5°C

Fluxograma proposto:

144



145

Figura 146 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.5.

Apds montar o fluxograma utilizando um modelo TEMA tipo E e em configuragao contracorrente, clicamos
no botdo Next o que nos leva para o Components, onde vamos definir os componentes envolvidos no processo.

Como o exercicio 3.5. utiliza os mesmos componentes do exercicio 3.4. e as mesmas correntes, as suas
especificagdes sao feitas de maneira analoga.

Feitas essas etapas, clicamos em Next e vamos especificar o nosso equipamento.

| @ Specifications | Streams | LMTD I Pressure Drop I & U Methods | Film Coefficients | Utilities | Informaticn
Calculation - - ~Flow arrangerment -
@ Shortcut Haot fluid:
1 Detailed Flow direction: Countercurrent -
' Rigorous Mao. shells in series: |1

| Size ShelldTube - Calculate number of shells

[] Use Design Template File

-.Rigornumodel Type: s =
Shell&Tube
AirCooled Exchanger type: | Heot exchonger
: Plate
-Exchanger specification
Specification:  Cold stream outlet temperature =
Value: 115 C -
Exchanger area: sgm
Constant UA: cal/sec-K
Minimum temperature appreach: 1 € b

Figura 147 - Especificagcdes do modelo HeatX para o exercicio 3.5.

O valor da temperatura de saida da acetona foi dada no enunciado e utilizaremos o modo Design para
determinar a drea de troca térmica necessdria para essa transferéncia de calor. Nao se pode esquecer de definir
o valor do coeficiente global de troca térmica na aba U Methods, que sera de 500W/m?2.K.

Clicando em Next novamente, podemos rodar a simulagdo.

Os resultados referentes a carga térmica, area de troca térmica e LMTD podem ser encontrados indo em
Blocks —TC - Thermal Results — Exchanger Details, conforme a Figura 148.
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Summa Balance | Exchanger Details | Pres Drop/Velocities Zones Utility Usage & Status
i) P Ty g

- Exchanger details

Calculated heat duty: 0,5558E81 Geal/hr
Required exchanger area: 65,245 sgm

Actual exchanger area: 65,246 sqm

Percent over (under] design: Q

Awerage U (Dirky): 420023 kcal/hr-sqm-K

Awverage U (Clean):

LA 791129 calfsec-K
LMTD (Corrected): 195179 G
LMTD correction factor: i

Thermal effectiveness:
Mumber of transfer units:
Mumber of shells in series: 1

Mumber of shells in parallel:

Figura 148 - Resultados do HeatX para o exercicio 3.5.

Portanto, a carga térmica é de 0,555881 Gcal/hr, a area é de 66,246 m? e a LMTD é de 19,5 °C. Para
encontrar o valor da temperatura de saida do éter, vamos em Results Summary e Streams, conforme a seguinte
figura, onde esse valor equivale a 9,5 °C.

I Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleurn | Polymers | Solids

Display: All streams = Format: GEM_M ali Strearn Table | [ Copy All
EFRIA = EQUENTE ~ SFRIA = SQUENTE = -

Temperature C Q 150 115 as
Pressure bar 10 10 10 10
Vapor Frac o] 1 a o]
Mole Flow kmol/hr 150 50 150 50
Mass Flow kg/hr 8712,01 3706,14 8712.01 3706,14
Velume Flow cum/hr 10,562 17591 12,988 5,003
Enthalpy Geal/hr -895 -2,813 -8394 -3,369
Male Flow kmol/hr
ACETONE 150 150
ETHER 50 50

Figura 149 - Resultados das correntes do exercicio 3.5.

Exercicio 3.4. Reaproveitamento de calor na produgao de acetaldeido
a) Q=-4334,82kW

b) 2,28152854 Gcal/hr

c) Vaz3o de produtos = 400,22 kmol/h. Vazio de acetaldeido = 40,32 kmol/h.
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d) Emissdo de CO, = 709,79kg/h e 6 858,6 toneladas/ano.

Fluxograma proposto:

ARQUENTE

Figura 150 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.6.

Apds montar o fluxograma, vamos clicar em Next o que nos levara para a pagina Components, onde vamos
definir os componentes utilizados no processo, conforme a Figura 151.

& Selection |Petrc-|eum INoncnnventional |@Databanks IInformation |

Select components:

Component ID Type Component name Alias
ETHANOL Conventional ETHANOL C2H60-2
ACETALDE Conventional ACETALDEHYDE C2H40-1
OXYGEN Conventional OXYGEN 02
NITROGEN Conventional NITROGEN N2
WATER Conventional WATER H20
CARBONDI Conventional CAREON-DIOXIDE co2

»
Find | | Elec Wizard | | User Defined | | Reorder | | Review

Figura 151 - Componentes envolvidos no exercicio 3.6.

Ao invés de colocarmos Ar como um componente, colocamos oxigénio e nitrogénio separados, pois o
processo envolve reagdes em que o O, é um reagente.

Feito isso, clicamos no botdo Next e vamos a escolha do modelo termodinamico utilizado. Pode-se utilizar
0 Methods Assistant ou escolher um modelo que considere bom para o caso. Nesse exercicio vamos utilizar o
modelo Wilson, visto que essa planta ndo opera em altas pressdes (>10bar).
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@ Global | Flowsheet Sections

- Property methods & options
Method filter: COMMON
Base method: WILSON

Henry components:

Free-water method: STEAM-TA
Water solubility: 3

Referenced

- Petroleum calculation options ——————————

Chemistry ID:
Use true components

~ Electrolyte calculation options ———————————

Information
Method narme:
WILSON - Methods assistant...
- |~ Modify
Vapor EQ%: ESIG
Data set: 1 2
Liquid gamma: GMWILSOMN
Data set: 1 2
Liquid molar enthalpy:  HLMX85
Liquid molar volume: VLMXD1
Heat of mixing
Poynting correction
Use liguid reference state enthalpy

Figura 152 - Modelo termodinamico utilizado no exercicio 3.6.

Podemos dar um Next e o Aspen nos mostrara os parametros envolvidos no modelo de Wilson para os
componentes do processo. Clicando em Next novamente, escolhemos Go to Simulation environment e, clicando
em Next, vamos definir as correntes de entrada: ArComp e Etanol, de acordo com a Figura 153 e a Figura 154.

Temperature =~ Pressure -

25 C -

3.6 bar -

Mole A

300 kmol/hr -
Temperature

| @Mixed | Cisolid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |

~Composition

Mole-Frac -

Component
ETHANCL
ACETALDE

> OXYGEN
NITROGEM
WATER
CAREONDI

0,21
0,79

Total: |1

WYalue

Figura 153 - Especificagdes de entrada da corrente de Ar comprimido para o exercicio 3.6.

Faz-se de maneira andloga para o etanol, ndo esquecendo que trata-se de etanol 70% (0,3 agua e 0,7
etanol nas fragdes molares). As condi¢cdes de operacdo foram todas dadas no enunciado.

| @Mixed | CiSolid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature ~ Pressure ~ ~Composition
Mole-Frac -
- State variables
Temperature: 25 C - Compenent
Pressure: 1 atm - ETHANCL
Vapor fraction: b ACETALD
02
Total flow basis:  Mole A 2
Total flow rate: 72 kmol/hr - WATER
Solvent: coz2
Total:
v | Reference Temperature

Value
0.7

0.3

1

Figura 154 - Especificagdes de entrada da corrente de etanol do exercicio 3.6.
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Clicando em Next, vamos agora definir as condi¢des do Reator conforme as figuras abaixo:

@ Specifications | i Reactions I Combustion | Heat of Reaction ISeIecti\.rity I PsD I Component Attr, I Utility I Information

-Operating conditions

Flazh Type: Temperature ~ Pressure -
Temperature: 360 C .
Pressure: 3.6 bar ¥
Duty: Geal/hr

Vapor fraction:

-Valid phases

Vapor-Liguid >

Figura 155 - EspecificagGes do reator temperatura e pressao do exercicio 3.6.

A temperatura é de 360°C, considerando que a temperatura de saida dos componentes é a mesma que a
de operagao.

Agora vamos definir as reagbes envolvidas. Para inserir reagdes vamos na aba Reactions. Em seguida
clicamos no botdo New e, entdo, sdo colocados os componentes e seus coeficientes estequiométricos, bem
como a conversdo de um deles. No caso, a conversdo dada foi a do etanol, que é de 80%.

.| & Reactions ombustion_| Heat of Reaction electivity PSD _omponent Attr, Utility nformation
- L o

Reaction Mo.: @1

-Reactions
Rxn Mo.
1

i~ Reactants

Component Coefficient Component Coefficient
ETHANOL Bt | ACETALDE i |
OXYGEN -0.5 WATER g -

[ Reactions ocdl

~Products g
) Molar extent: kmol/hr

@ Fractional conversion: 0,8 of component ETHANOL

| [ Close

Figura 156 - EspecificacGes da reagdo de oxidagdo do exercicio 3.6.
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__| & Reactions .ombustion | Heat of Reaction electivity PSD omponent &ttr, ty nfermaticn

Reaction No: @2

-Reactions
Rxn Mo.

-Reactants

Component Coefficient Component Coefficient
ETHANOL v -1 CARBONDI 2
[] Reactions occl OXYGEN =3 WATER 3

~Products
) Molar extent: kmal/hr

@ Fractional conversion; 0,16 of component  ETHANOL

| [ Clase

Figura 157 - Especificacdo para a reagao de queima do etanol do exercicio 3.6.

A conversdo da reagdo 2 é igual a conversdo da reagdo 1 dividida por 5, também de acordo com o
enunciado, totalizando 0,16.

Vamos, entdo, definir as condi¢Ges de operagdo dos trocadores de calor, conforme a Figura 230.

& Specifications |Flash Options I Utility |Information |

-Flash specifications

Flash Type: Pressure g
Temperature »

Termnperature: 240 C A

Ternperature change: C

Degrees of superheating: C

Degrees of subcooling: c

Pressure: 3.6 bar -

Duty: Geal/hr

Vapor fraction:

Pressure drop correlation parameter

-Valid phases

Vapor-Liguid >

Figura 158 - Especificagdes para o TC-01 do exercicio 3.6.

O TC-01 é o aquecedor do ar comprimido, e suas condi¢Ges foram dadas no enunciado.

Analogamente, faz-se o mesmo para o trocador de calor TCO2, evaporador de etanol. As condig¢Ges de
operag¢do sdo as mesmas que as do TCO1, conforme o enunciado.

Feitos todos os passos, podemos clicar no botdo Next e rodar a simulagao.

Para determinar a carga térmica do reator vamos em Blocks — Reator - Results e, entdo, uma tabela
semelhante a da figura abaixo aparecera.
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Summary |Ea|ar1ce Phase Equilibrium | Reactions | Selectivity | Utility Usage |@Status

Outlet temperature: 360 C o
Outlet pressure: 36 bar .
Heat duty: -4334 82 kW =
Met heat duty: -4334.82 KW -
Vapor fraction: 1

1st liquid / Total liquid:

Figura 159 - Especificagdes para o TC-01 do exercicio 3.6.

Portanto, a carga térmica do reator é de -4335kW. Para determinarmos a quantidade de energia

restante na corrente de calor Q3, vamos em Streams — Q3 — Results, conforme a figura abaixo. O resultado foi
de 2,3 Gcal/hr.

: |Heat & Status |

Display: Streams i
Q3
QUCALC Geal/hr 228152854
TBEGIM C 25,
TEND C 240,

Figura 160 - Resultado da corrente de calor Q3 do exercicio 3.6.

A questdo c) requer a determinagdo da composi¢ao da corrente de produtos. Para tal, vamos em Streams

— Produtos — Results, conforme a seguinte figura. Sendo a vaz3o total equivalente a 400 kmol/h e a quantidade
de acetaldeido nessa corrente é de 40,32 kmol/h.



[ Material | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids |m
Display: Streams = Format: GEM_M e Stream Table |
PRODUTOS -

Temperature C |360

Prezsure bar 36

Vapaor Frac {1

Mole Flow kmol/hr 400,224

Mass Flow kg/hr 111366,1

Volume Flow cum/hr 5852 41

Enthalpy  Gealfhr -7,098

Male Flow kmol/hr

ETHAMOL |2018

ACETALDE | 40,32

OXYGEN | 18,648

MITROGEM {237

WATER | 86,112

CARBOMNDI |16,128

Figura 161 - Resultado da corrente de produtos do exercicio 3.6.
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Em seguida, quer-se saber a emissdo de didxido de carbono nessa planta por hora e por ano. Para isso,
vamos em Results Summary - CO2 Emissions. O valor encontrado deve ser de, aproximadamente, 710 kg/h e de
6 860 toneladas por ano.

Surmmary

Hierarchy: PLANT =
Met stream CO2e: 70879 ka/hr i
Utility CO2e: 0 ko/hr *
Total CO2e 70979 ka/hr -
Met carbon fee /tae 0 &/hr *

Figura 162 - Resultados quanto a emissdo de CO2 pela planta do exercicio 3.6.
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CAPITULO 4

4 SEPARACAO LIQUIDO-LIQUIDO E VAPOR-LIQUIDO, ANALISE DE
SENSIBILIDADE E OTIMIZACAO

4.1 OBIJETIVOS

O objetivo deste capitulo é apresentar os equipamentos de separagdao que envolvem o equilibrio entre
duas ou mais fases, como liquido-liquido, liquido-vapor e comentaremos sobre o calculo liquido-liquido-vapor,
deste modo revisaremos os conhecimentos adquiridos nas aulas anteriores.

Também estudaremos a otimizagdo de processos e faremos uma analise de sensibilidade das varidveis
envolvidas através de ferramentas que poderdo ser aplicadas ndo s para estes equipamentos, mas para as
operagdes estudadas nas demais aulas.

4.2 EQUILIBRIO LIQUIDO-LIQUIDO

Um dos problemas mais recorrentes no campo da Engenharia Quimica é a separagdo de componentes em
uma solucdo liquida. Considere uma solucdo diluida de duas substancias, a qual deseja-se separar seus
componentes com recuperagdo de cada um na sua forma praticamente pura. Existem varias técnicas
disponiveis para a/o engenheira/o em que essa separacdo pode ser alcangada, das quais algumas sdo
impraticaveis devido a certas propriedades fisicas peculiares do sistema em questdo. Devido a exigéncia de
pureza dos materiais, as técnicas aplicadas sdo geralmente fisicas em vez de quimicas. Muitas delas dependem
do equilibrio de fases e da forma como a substancia se distribui entre duas fases mutuamente insoltveis.
(TREYBAL, 1951)

Um dos métodos mais empregados é a destilacdo, que iremos abordar mais a frente, onde a diferenca de
volatilidade entre os componentes permite uma separagdo por meio da evaporacdo de parte da mistura, porém
este método exige um grande gasto de energia, e pode ser dificultado por pontos de azeotropia ou pela
fragilidade de um ou mais componentes.

No caso da existéncia de azedtropos, pode ser usada a destilacdo azeotrdpica ou a destilagdo extrativa. No
caso da azeotrdpica, um terceiro componente é adicionado a mistura original, que formara com um dos
componentes da mistura um azedtropo que pode ser facilmente separado da solugdo, o que deve ser feito por
outros métodos. A extrativa envolve a adigdo de um terceiro componente relativamente ndo voldtil, o que
aumenta o grau de separacdo da destilagdo dos componentes originais e pode ser facilmente separada da
mistura. (TREYBAL, 1951)

Entre outras técnicas, também temos a extragdo liquida, que pode ser conduzida de diversas formas, mas
todas envolvem a distribuicdo da substancia entre duas fases liquidas mutuamente insoliveis. A solucdo
original pode ser lavada por um segundo liquido, imiscivel no solvente da solugdo original e que
preferencialmente dissolva o soluto. A solugdo original pode ser resfriada ou aquecida, a fim de formar duas
fases liquidas, onde as concentragGes do soluto em cada fase serdo diferentes. O resfriamento ou aquecimento
pode ser feito apds a adicdo de um terceiro liquido. Nas mais complexas dessas operagdes, dois liquidos
mutuamente imisciveis sdo adicionados a solugdo original, os quais dissolvem preferencialmente componentes
diferentes da original, operagdo denominada extragdo fracionada. Em outras ocasides, também pode ocorrer
simultaneamente uma reagdo quimica e uma extragdo liquida, sendo essa técnica chamada extragdo reativa.
(TREYBAL, 1951)

4.2.1 Decantadores
Para realizar o cdlculo de extragdo liquido-liquido vamos até a aba dos equipamentos Separators, onde
encontramos o bloco Decanter, este bloco possui as opg¢des: BLOCK, H-DRUM e V-DRUM, que representam
respectivamente um tanque de decantacdo genérico, um tanque horizontal e outro vertical. Do ponto de vista
termodinamico nao existe uma diferenga entre estes blocos e o resultado obtido pelos trés deve ser o mesmo, a
diferenga encontrasse apenas na estética do fluxograma podendo facilitar uma identificacdo do equipamento.
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DECANTER
< . Y ) +

Model Palette U - B x
E| Mixers/Splitters Separators Columns Reactors Press(+ || *

= RN

Material Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2

-

4

Figura 114 - Bloco Decanter.

Neste bloco existe apenas uma etapa de separacdo, onde as duas fases atingem um equilibrio
termodinamico e sdo separados nas duas correntes obrigatérias, podemos perceber que existe apenas uma
corrente de entrada obrigatdria, deste modo ela pode conter as duas fases que entram no equipamento, ou
podemos misturar mais de uma corrente utilizando as entradas opcionais.

Ao trabalharmos com este bloco sera pedida a temperatura e pressdo do equipamento, pois o estado de
equilibrio é dado por estas duas varidveis mais a concentracdo global, de modo a satisfazer os graus de
liberdade do sistema, como a corrente de entrada define as composices, resta informar a temperatura e
pressdao do equipamento, como vemos na Figura 115.

‘@ Specifications | Calculation Options |Ef'ﬁcienc3,r |Ent|'ainment |Uti|ity ICDmments

Decanter specifications

@ Temperature C -

Duty calfsec

Key components to identify Znd liquid phase

Available components Key components

Key component threshold for 2nd liquid phase

Component mole fraction

Figura 115 - Dados de entrada paro o bloco decanter.

Podemos também operar de maneira adiabatica o decantador, informando a troca térmica da operacao,
marcando a opgdo Duty.

Também devemos fornecer os componentes chave das duas fases, passando os componentes mais ricos
de cada fase do campo Avaliable components para Key components.

Ao se trabalhar com o equilibrio de fases utilizaremos o conceito de isofugacidade ou minimiza¢édo da
energia livre de Gibbs do sistema, mas em ambos os casos estaremos admitindo que o sistema alcanga o
equilibrio, o que pode ndo ocorrer na pratica pois este equilibrio pode exigir um tempo muito longo, deste
modo podemos alterar a eficiéncia do equipamento para simular um processo mais realista, para isso,

utilizamos a aba Efficiency do Decanter, que pode ser visto na parte superior da Figura 115, ou expandido na
Figura 116.
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| w0 Specifications ICaIcuIation Options | Efficiency | Entraint

Separation efficiency for each compoenent
Component Efficiency
» CHLOR-01
ACETI-01
WATER

Figura 116 - Especificacbes da eficiéncia.

A eficiéncia s6 pode ser especificada quando o método utilizado calcula o coeficiente de particdo, ou seja,
quando o equilibrio é encontrado através da fugacidade das fases e ndo da energia livre de Gibbs, podemos
notar também que a eficiéncia é dada para um certo composto, para entender isso podemos observar a
equacdo utilizada pelo Aspen para calcular o equilibrio:

X2 _
<. —EKX, (4.1)

1i

Onde x representa a concentragdo do componente i na fase do sub indice, K; é o coeficiente de parti¢ao do
componente i e E, é a eficiéncia de separagdo, que caso ndo especificado é igual a 1.

4.2.2 Extragcdo em multiplas fases
Se abrirmos a aba Columns iremos encontrar entre as opgdes o bloco Extract, que é um modelo rigoroso
para a simulagao de colunas de extragdo. Ele calcula o coeficiente de parti¢do liquido-liquido da mesma forma
que o bloco Decanter.

hangers Columns React
I? - -

)

Frac Extract Mult

Figura 117 - Bloco Extract .

A diferenca entre este bloco e o decantador é que agora utilizaremos multiplas fases de separagao para
aumentar a eficiéncia da separagdo, se selecionarmos este bloco teremos uma interface como a imagem 118
onde sdo especificadas as condi¢gdes de operagdao do equipamento.

IQSpecs |QKey Components | w Strearns | w Pressure |HeatStreams Comments

Configuration Thermal options
Mumber of stages & @ Adiabatic
Specify temperature profile
Specify heat duty profile
Temperature profile Heat duty profile
Stage Temperature Stage Heat duty
C cal/sec

Figura 118 - Especificagdo de um bloco tipo Extract no Aspen Plus.
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No campo Configuration entramos com o nimero de estagios da coluna, no campo Thermal options
podemos escolher a maneira como a coluna opera, adiabaticamente, com a especificacdo do perfil de
temperatura ou a do perfil da carga térmica, que serdo ou ndo informados nos dois campos logo abaixo,
dependendo da opcdo selecionada para a operagao.

Além disso, na aba Key Components, deve-se definir os componentes-chave de cada fase liquida. Na aba
Pressure, deve-se informar pelo menos a pressao em um dos estdgios. E, dentro da pasta de trabalho do bloco,
em Estimates, deve-se pelo menos estimar a temperatura para um dos estagios.

Figura 119 - Extragdo liquido-liquido na industria. (a) Coluna de extragdo. (b) Recheio estruturado muito usado em colunas.

4.3 EQUILIBRIO LIQUIDO-VAPOR

4.3.1 Destilacao
O principal objetivo da destilagdo é a separagao de componentes que possuem diferentes volatilidades em
uma dada temperatura. A palavra “destilagdo” se refere a separagdo fisica de uma mistura em duas ou mais
fragdes que possuem diferentes pontos de ebulicdo. Se uma mistura liquida de dois materiais volateis é
aquecida, o vapor gerado tera maior concentracdo do material de menor ponto de ebulicdo que o liquido de
onde foi gerado. Analogamente, se um vapor é resfriado, o material com maior temperatura de ebulicdo possui
a tendéncia de condensar em maior proporgao que o material mais volatil (HOLLAND, 1981).

As primeiras destiladoras de alcool aplicavam esses principios fundamentais. Mesmo que a operagao fosse
conhecida e praticada na antiguidade e comercialmente desenvolvida por Coffey em 1832, a teoria dessa
operagdo unitdria ndo foi estudada até o trabalho de Sorel em 1893. Com a tecnologia atual é possivel a
separagao em larga escala por destilagdo de componentes com temperaturas de ebulicgdo muito préximas,
como a de etilbenzeno e p-xileno, que possuem diferenca de temperatura de ebulicdo de apenas 3,9°F
(HOLLAND, 1981).

Para obter uma separagdao superior a executada em um tanque Flash, multiplos estagios podem ser
usados, atingindo um maior grau de pureza do componente desejado. Isso é andlogo a uma coluna de
destilacdo. A sua simulagdo ndo é tdo simples, e o Aspen Plus® traz op¢des de blocos que realizam calculos
rigorosos, mas que requerem estimativas iniciais para executa-los. Assim, limitar-nos-emos somente ao método
Shortcut, o DSTWU.

0O modelo utilizado pelo DSTWU se apoia em duas hipdteses:

1. Sobrefluxo equimolar: ocorre quando o calor de vaporizagdao molar da fase liquida é essencialmente
igual ao da fase vapor, isto é, o calor necessario para vaporizar um mol do liquido é praticamente o
mesmo liberado quando um mol de vapor é condensado. Consequentemente, qualquer condensacdo
em um estagio é balanceada pela vaporizacdo e as vazGes ao longo da coluna sdo alteradas somente
pelas vazées de alimentagdo ou de produto. (PRICE, 2008)

2. Volatilidades relativas constantes: a volatilidade relativa ((xl,j é a razdo entre os coeficientes de particao

de dois componentes i e j. Com essa hipdtese, sua expressdao pode ser manipulada para se plotar uma
curva de equilibrio, mostrada na Equacdo 4.2. (PRICE, 2008)
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xa,
Yi = Trxfo, 1) (4.2)
i\ i
A Figura 120 mostra a janela de especificagdo de um bloco DSTWU.
Column specifications Pressure
@ Mumber of stages: 2 Condenser: bar
Reflux ratio: Reboiler: bar
Key component recoveries Condenser specifications
Light key: 9! Total condenser
Comp: Partial c_c-rjdenser with all
wapor distillate
Recow: . .
Partial condenser with vapor
and liquid distillate
Heawvy key:
Comp: Distillate vapor fraction: 0
Recow:
Figura 120 - Especificacdo de um bloco tipo DSTWU no Aspen Plus.
1. Especificagées da coluna de destilagdo: escolhendo o nimero de estagios, o Aspen determinara a razdo

de refluxo requerida para a operagdo. Escolhendo uma razdo de refluxo, o Aspen determinara o nimero
minimo de estagios tedricos para a destiladora.

2. Recuperagcdo dos componentes-chave: refere-se a fracdo da quantidade alimentada daquele
componente que é recuperada no topo da destiladora.

3. Pressdo: especificar a pressdo de operacdo do condensador de topo e do refervedor da coluna.
Obrigatoriamente, esses valores devem ser iguais.

4. Especificagdes do condensador de topo: condensador total ou parcial.

5. ATENCAO: os componentes-chave s3o aqueles que determinardo como funcionara a operagdo da coluna
destiladora. Recomenda-se colocar todos os componentes da carga em ordem decrescente de
volatilidade para que a escolha do componente-chave leve (LK) e do componente-chave pesado (HK)
faca sentido. Essa escolha é fundamental, pois determinarad o nimero de estagios, a razdo de refluxo e a
distribuicdo dos componentes da coluna, da seguinte forma:

® (Os componentes-chave deverdo estar obrigatoriamente distribuidos na coluna, ou seja, jamais
sera possivel recuperar 100% de um LK ou ndo obter no topo concentragdes de HK;

® (s componentes mais volateis que o componente-chave leve escolhido serdo completamente
recuperados no topo ou, dependendo da diferenga de volatilidade em relagdo ao LK, estardo em
baixissima quantidade no fundo;

® Da mesma forma, os componentes mais pesados que o componente-chave pesado estardo
completamente presentes no fundo ou uma pequena quantidade sera arrastada no vapor,
também de acordo com a diferenga de volatilidade entre o HK e os componentes mais pesados;

A conclusdo que se tira disso é que se, por exemplo, tivermos trés componentes A, B e C em ordem
decrescente de volatilidade, ao escolhermos o componente A como LK e o componente B como HK, se tiverem
ponto de ebulicdo préximo, a coluna devera ter um grande numero de estagios e C devera sair em alta
qguantidade no fundo ou completamente recuperado nessa corrente. Escolhendo A e C como LK e HK,
respectivamente, teremos todos os componentes distribuidos na coluna e o nimero de estagios necessarios
serd menor em comparag¢do ao caso anterior. Assim, se 0 nosso processo deseja a purificacdo de A, devemos
escolher B e C como LK e HK para que, dessa forma, tenhamos no produto de topo somente A e B ou
principalmente esses componentes.
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As equacgdes e modelos utilizados pelo bloco DSTWU séo:
® Winn — para estimar o minimo numero de estagios e o melhor local para alimentagdo em refluxo;
® Underwood — para estimar a minima razdo de refluxo;

® Gilliland — para estimar a razao de refluxo requerida e o melhor local para a alimentagdo para o
numero de estagios especificado, ou o nimero de estagios requeridos e a melhor posicdo para a
alimentacdo para a razdo de refluxo especificada.

A correlacdo de Gilliland pode ser obtida na sua forma analitica pela Equagdo 4.2 e o grafico da correlagédo
na Figura 121 (SCHEFFLAN, 2011)

N—-N
min 1 L oxpEERAX o XL
N+1 1 exp( 11+117,2X X () (4.3)
X = (4.4
T R+1 ’
1000
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£ 1004
|
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10 100 1000

1000°(R - Rmin)/R + 1)
Figura 121 - Correlagdo de Gilliland. (SCHEFFLAN, 2011)

A minima razdo de refluxo, obtida pelo método de Underwood, aplicdvel a sistemas binarios ou
multicomponentes. Neste caso, os componentes chave leve e chave pesada devem ser definidos para encontrar
as raizes da Equacgao 4.3 (SCHEFFLAN, 2011).

(XiZi
S—t=1-gq (4.5)

i i

Na equacgdo, o é a volatilidade relativa do componente j, z, é a fracdo molar do componente i na

alimentagdo, g é o estado térmico da alimentagdo, obtido pelo método de McCabe-Thiele e 8 é uma raiz da
equacdo. Para o calculo da minima razdo de refluxo, 6 deve ser substituido na Equagdo 4.4 (SCHEFFLAN, 2011).

D

ax,
R +1=3y—- (4.6)

mi (Xi—e

i

O minimo numero de estdgios é calculado pela equagdo de Winn (1958), que é uma melhoria da equagdo
de Fenske (1932), como mostra a Equacgdo 4.7. As constantes BLK/HK e BLK sdo calculadas com pressdo fixada e
avaliadas pelos valores de K para os componentes chave-leve e chave-pesada na temperatura de topo e na
temperatura de fundo. As constantes se relacionam pela Equacgdo 4.8. (ASPENTECH, 2013)
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[ )
) ] (4.7)
N w= Inin ’
Bu = KLKe (4.8)
HK (KHK) LK

Em que B e D se referem ao fundo (Botton) e ao topo (distilled) da destiladora, respectivamente. LK e HK
se referem ao componente chave-leve e ao chave-pesada, respectivamente e x é a fracdo molar no liquido.

Figura 122 - Colunas de destilagdo em uma refinaria de petrdleo.

4.3.2 Absorcao e dessorcao

Absorg¢do de gases é uma operagdo na qual uma mistura gasosa é submetida ao contato com um liquido
com o propésito de dissolver preferencialmente um ou mais componentes dessa mistura e obter uma solucdo
deles no liquido. Por exemplo, o gas do subproduto de fornos de coque é lavado com agua para remover
amoénia e novamente com um dleo para remover vapores de benzeno e tolueno. Gas sulfidrico é também
removido desta forma ou de hidrocarbonetos gasosos pela lavagem com vdrias solugdes alcalinas nas quais é
absorvido. Vapores de solventes valiosos carregados por uma corrente gasosa podem ser recuperados para
serem novamente utilizados no processo pela lavagem dos gases com um solvente apropriado. (TREYBAL, 1951)

Tais operagcGes requerem a transferéncia de massa da substdncia da corrente gasosa para o liquido.
Quando a transferéncia de massa ocorre inversamente, por exemplo, do liquido para o gas, a operagdo é
chamada dessor¢do ou stripping. Por exemplo, benzeno e tolueno sdo removidos do dleo absorvente
mencionado anteriormente pelo contato da solucdo liquida com vapor d’agua, onde os vapores entram na
corrente gasosa e sdao carregados e o 6leo pode novamente ser usado. Isso mostra que a absor¢do e a
dessorgdo se baseiam no mesmo principio. Geralmente, essas operagdes sao usadas somente para recuperagao
ou remogao de soluto. A separagdo de solutos uns dos outros a uma extensdo satisfatoria requer técnicas de
fracionamento como a destilagdo. (TREYBAL, 1951)

Neste curso, veremos apenas exemplos de absor¢do. No Aspen Plus®, colunas de absor¢do podem ser
simuladas pelo bloco RadFrac. Esse é um bloco com diferentes utilidades além da simula¢do de absorvedoras. E
possivel simular com ele colunas de destilagdo rigorosamente, colunas de esgotamento ou stripping e colunas
de retificacdo, por exemplo. Por isso, o programa traz diferentes ilustragcdes que podem representar a operagao
unitaria desejada no fluxograma do processo, como mostra a Figura 123.
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Figura 123 - llustragdes do bloco RadFrac.

Na janela de especificagdo do bloco RadFrac, temos trés abas que devem ser preenchidas, conforme a
Figura 124.

i Configuration |QStreams |QPressure Condenser | @ Reboiler | 3-Phase | Comments

-Setup options

Calculation type Equilibrium -
Number of stages £
Condenser -
Reboiler Kettle -
Valid phases Vapor-Liguid -
Convergence Standard -
- Operating specifications
Distillote rate v Mole - kmolshr A
Reflux ratio ¥ Mole h
Free water reflux ratio 0

[ Design and specify column internals ]

Figura 124 - Janela de especificagdo do bloco RadFrac, aba Configuration.

Na aba Configuration, escolhnemos as principais informacdes sobre a coluna, como o nimero de estagios e
a presenca ou ndo de um condensador no topo ou um refervedor no fundo da coluna. Com absorvedoras,
trabalharemos sem condensador ou refervedor. Assim, ao especificar um bloco para esse tipo de simulagao,
bastara definir o nimero de estagios da coluna.

Na aba Stream, deve ser escolhido o estagio em que as correntes sao alimentadas e retiradas na coluna de
acordo com o processo. Sendo este bloco utilizado para calculos rigorosos de colunas, é possivel definir vérias
alimentagGes ao longo da coluna e, também, varias retiradas laterais.

Na aba Pressure (Figura 125), vocé deve fornecer informagdes sobre a pressdo da coluna. Quando
especificar a pressdo no modo Top/Bottom, vocé deve informar pelo menos a pressdo no primeiro estagio (topo
ou condensador). E opcional atribuir uma pressdo para o segundo estagio, assim como a perda de carga da
coluna. Outras opgdes envolvem especificar um perfil de pressGes (Pressure profile) ou a perda de carga para
cada se¢do da coluna, isto é, um intervalo de nimero de estagios, apds definir a pressdo no primeiro (Section
pressure drop).
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View: Top / Bottom ¥

Top stage / Condenser pressure

Stage 1/ Condenser pressure: bar v

Stage 2 pressure (optional)

@ Stage 2 pressure: bar =

Condenser pressure drop: bar

Pressure drop for rest of column (optional)

@ Stage pressure drop: bar b2

Column pressure drop: bar

Figura 125 - Janela de especificacdo do bloco RadFrac, aba Pressure.

4.4  ANALISE DE SENSIBILIDADE

A anélise de sensibilidade tem como objetivo avaliar o efeito de uma determinada variavel (ou mais) sobre
o valor total de uma fungdo. Isso é bastante util para identificar varidveis criticas no processo, cuja mudanga
traz impactos significativos sobre o seu desempenho. Como serd visto no estudo de Otimizagdo e no uso de
Especificacbes de Projeto, a Andlise de Sensibilidade no Aspen Plus® permite o uso de programacgdo em Fortran
para que seja feita. A seguir, observaremos os passos necessarios para construir uma andlise de sensibilidade.
Para entender melhor como o Aspen trabalha com variaveis e sentengas em Fortran, leia o Apéndice C.

4.4.1 Escolha das varidveis cujo efeito sera calculado
Na janela que se configura a simulagdo, vocé encontra varias pastas no lado esquerdo da tela. Comece
abrindo a pasta Model Analysis Tools e, dentro dela, a pasta Sensitivity. Clique em New. O programa pedira um
nome para a andlise de sensibilidade. Vocé encontrard vdrias abas para configurar esse estudo, mas trés delas
sdo obrigatdrias de serem preenchidas e serao essas as abas tratadas nesta se¢do da apostila.

Na aba Vary (Figura 126), vocé deve escolher quais varidveis serdo manipuladas para a andlise. Para
escolher uma nova varidvel, clique em <New> abaixo de Variable. Um numero serd dado a essa variavel
automaticamente. Em seguida, vocé deve definir o tipo e demais informagdes sobre essa varidvel. Ela pode ser
uma varidvel que adquire o dado da temperatura de uma corrente, da fragdo mdssica de um determinado
componente em uma mistura, do nimero de estagios em uma coluna de destilagdo, enfim, qualquer dado de
entrada na sua simulagao.
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IOVEW |ODefine I @ Tabulate | Options | Cases |F0rtran Declarations IComments

| Active Case study

| Manipulated variables (drag and drop variables from form to the grid below)

Variable Active Manipulated variable Units

E——

~ | Edit selected variable

Manipulated variable Manipulated variable limits
Variable - Equidistant Logarithmic List of values
LpsE » | Report labels

Linel

Line 2

Line3

Lined

Figura 126 - Janela de configuragao de uma andlise de sensibilidade, aba Vary.

Escolhida a varidvel manipulada, vocé deve determinar, é claro, os valores que ela assumira na analise. A
primeira opcdo é List of values, onde vocé pode especificar em células separadas diferentes valores
manualmente. As outras op¢des, Equidistant e Logarithmic, permite que vocé escolha um intervalo de valores
utilizados na analise. Esse intervalo pode ser varrido por um determinado nimero de pontos (Number of
points), em passos dentro de um intervalo (Increment) ou por um ponto inicial e um final (Start point e End
point).

4.4.2 Definicdao das varidveis presentes na funcao estudada
Manipulando uma variavel, podem acontecer efeitos sobre outra varidvel de processo ou sobre um
conjunto de varidveis do processo. O conjunto pode ser representado por uma fung¢do que necessitard das
varidveis alteradas pelas varidveis manipuladas.

Flowsheet variable Definition

T

Figura 127 - Definigdo de varidveis da andlise de sensibilidade.

Podemos definir essas varidveis de duas formas. Uma delas é obrigatdria, na aba Define, como mostra a
Figura 128. Nela, escolhemos varidveis de processo da mesma forma como fizemos no primeiro passo, porém
trabalhamos com varidveis de saida do programa, isto é, a composic¢do calculada para a corrente de saida de um
equipamento ou a carga térmica em uma operagdo unitaria, por exemplo. Passando pelas categorias e outros
filtros para a escolha da varidvel, existem algumas categorias com um numero muito grande de variaveis
disponiveis que sdo identificadas por termos ndo muito familiares. Vocé pode se ajudar clicando no icone de
busca ao lado do campo Variable, em que uma janela abrird para vocé pesquisar qual variadvel deseja, como
aparece na Figura 128.
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Search Criteria

| Search |

Double click on variable to add to field

Variable Name  Description

[ Cancel |[ Help |

Figura 128 - Mecanismo de busca de varidveis do processo.

Selecionada a varidvel e suas demais informagGes na caixa Reference, mostrada na Figura 129, a tabela
mostrara todas as varidveis que vocé definiu e, na coluna Definition, seus parametros. A outra forma para
definir varidveis pode ser feita na aba Fortran, em que se pode usar sentengas em Fortran para definir varidveis
em funcdo das que escolhemos na aba Define (como a soma de duas varidveis, por exemplo) ou simplesmente
variaveis numéricas ou resultados de equaces numéricas.

Select a vanable category and reference

Variable name: wV1 w Reference

Category Type: he

All

Blocks

Maodel Utility
Physical Property Parameters

! Reactions

Figura 129 - Selecao da varidvel de processo dentro de uma categoria e demais informagdes na caixa Reference.

4.4.3 Definicao da funcdo analisada

Agora que temos as varidveis manipuladas e as variaveis para serem analisadas, devemos estabelecer
expressOes ou variaveis que apresentardo o resultado da simulagdo. Em um processo, existem diversas variaveis
que podem alterar a composicao da corrente com os produtos desejados. Se vocé desejasse avaliar o efeito da
temperatura de operagdo de um reator sobre a fragdo massica do produto de interesse, criariamos a varidvel
correspondente a essa temperatura na aba Vary, a varidvel correspondente a essa vazao massica na aba Define
e, sendo esta o resultado da analise, colocariamos o nome dessa varidvel como expressdo na aba Tabulate.
Neste caso, em que o resultado da analise de sensibilidade é puramente uma variavel, podemos clicar em Fill
Variables, botdo localizado logo abaixo da tabela. Assim, cada linha sera preenchida com o nome das variaveis
presentes na aba Define. Também podemos escrever uma expressao, Como uma operagao aritmética ou funcdo
matematica que trabalhe com varidveis de processo ou criadas em sentencas em Fortran. Para escolher
varidveis direto da lista das varidveis que foram definidas, clique com o botdo direito na célula e clique em
Variables List.
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Celumn Mo. Tabulated variable or expression

Fill Variables | | Table Format

Figura 130 - Escolha das varidveis ou expressdes que serdo analisadas.

4.5 OTIMIZAGAO DE PROCESSOS

Nem muito nem pouco; a questdo é saber qual é a situagdo otima. Na industria quimica, a otimizagdo
assume papel fundamental na busca por processos que atinjam o maior desempenho com o menor custo, seja
ele financeiro ou na forma de recursos materiais ou energéticos. Nesta se¢do, abordaremos as nogdes basicas
quanto ao uso da otimiza¢do no Aspen Plus®. E um tépico bastante amplo e que cabe muito aprofundamento.
Com as nogdes basicas abordadas neste curso, esperamos que o aluno tenha condi¢des de estudar melhor o
assunto. Vamos seguir o passo-a-passo como o programa traz a janela para configurar um estudo de
otimizagao.

4.5.1 Definicdo das variaveis presentes na funcao objetivo
Abra a janela com as configura¢es da simulagdo. Assim como a analise de sensibilidade, o estudo de
otimizagdo estd na pasta Model Analysis Tools. Para criar um novo estudo, clique em New e dé um nome a ele.
Essas variaveis sdo definidas da mesma forma como na andlise de sensibilidade. Vide Sec¢do 4.2.2. Deve-se
lembrar de que sdo variaveis que recebem dados de saida ou calculados na simulagao.

4.5.2 Funcdo objetivo e restricoes
Na segunda aba, Objective & Constraints, vocé devera escrever a funcdo objetivo do problema e escolher
se ela devera ser maximizada ou minimizada, como ilustra a Figura 131. Ainda, é possivel escolher restricdes
para ela. No campo Objective function, escreva a expressdao da fungdo objetivo tal como fizemos na aba
Tabulate da analise de sensibilidade. Vocé pode escrever o nome de uma variavel de saida ou uma equagdo que
utilize varidveis do processo ou criadas em sentengas em Fortran.

| w Define | @ Objective & Constraints |G‘u‘ar}r IF:::rtran Declarations | Comments
Optimization is active

@ Maximize

Minimize

Figura 131 - Configuracdo de um estudo de otimizagdo, aba Objective & Constraints.

Restricdes podem ser criadas em outra pasta de Model Analysis Tools. V4 a pasta Constraint e crie
restricdes quando exigidas pelo problema. Novamente, vocé precisara definir varidveis em uma aba Define
como temos feito até entdo. Na aba Spec, configuramos essa restricdo, como mostra a Figura 132. A direita, na
caixa Constraint expressions, vocé encontrara trés linhas em branco. A primeira corresponde ao campo
Specification. Nele, vocé pode escrever uma varidvel ou uma expressdo que utilize as varidveis que vocé tenha
definido na primeira aba. A segunda linha é a restricdo propriamente dita. A esquerda, vocé pode escolher o
sinal da inequacdo e a direita, um valor numérico para a inequacao.
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|-JDefir|e w Spec |Fortrar| IDecIarations Comments

Constraint expressions

Specification

Tolerance

Vector constraint information

[] This is a vecter constraint

First element 1

H 1| 111

Last element

Figura 132 - Configuragdo de uma restrigao, aba Spec.

No estudo de otimizagdo que vocé esteja configurando, depois de criadas as restrigdes, elas aparecerdo
em Available constraints na aba Objective & Constraints. Vocé ndo deve esquecer-se de selecionar as restri¢oes
que vocé estabeleceu para a fungdo objetivo. Do contrario, resultados indesejaveis podem ser obtidos.

4.5.3 Definicdo do intervalo numérico para variaveis manipuladas
Esta etapa é igual a que fizemos para a analise de sensibilidade. Vide Secdo 4.2.1. A diferenga aqui é que a
Unica opgdo para variar as varidveis independentes é com um intervalo numérico. Na aba Vary, vocé pode
definir o tamanho do passo de iteragdo padrdo e o valor maximo que pode assumir, uma vez que o algoritmo
ajusta o tamanho do passo em fungdo do processo de convergéncia da fungdo objetivo.

| w Define I ‘@ Objective & Constraints | @ Vary |F0rtran IDecIarations IComments |

| Manipulated variables (drag and drop variables from form to the grid below)

Maximum step

Variable Active Manipulated variable Lower limit Upper limit Step size size

Units

——

~ | Edit selected variable

Manipulated variable Manipulated variable limits
Variable Lower

[
Type Upper

Step size

Maxirmum step size

# | Report labels
Linel
Line 2
Line3
Line 4

Figura 133 - Escolha da variavel e do intervalo numérico em que sera manipulada para o estudo de otimizagao.

4.6 EXERCICIOS

Exercicio 4.1. Destilacdo

Deseja-se fazer a destilagdo de uma corrente de 100 kmol/h contendo 20% de etanol e o restante, agua.
Foi proposto o uso de uma coluna destiladora com 10 estagios, cujo condensador de topo e cujo refervedor
operam a 3 bar. Verifique se é possivel obter uma recuperagdo de 95% do etanol alimentado, com, no maximo,
1% da agua alimentada na corrente de topo. No Aspen Plus®, construa o fluxograma para essa operagao.
Selecione o modelo termodinamico mais adequado, tendo em mente que esta é uma operagao de separagao
liguido-vapor. Se necessario, faca uso do assistente ou do arquivo de ajuda. Especifique todos os componentes
do processo, etanol (ETHANOL/C2H60-2) e dgua (WATER/H20). Ndo sendo possivel operar a destiladora com
essas condigGes de processo, utilize outros valores para a recuperagdo de etanol e dgua na corrente de topo.
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Para auxilid-lo na decisdo, construa o diagrama de fases binario a pressdo constante de 3 bar no Aspen
Properties.

Exercicio 4.2. Componente-chave leve e componente-chave pesado na destilacdo

A uma coluna de destilagdo sera alimentada uma mistura com varios hidrocarbonetos como mostra a

Tabela 17. Essa corrente tem vazdo de 3000 kg/h a 160°C e 3 bar. Utilizando o método CHAO-SEADER, verifique

e discuta as diferentes formas de especificar o bloco DSTWU quanto a escolha dos componentes-chave,

utilizando recuperagdo de 95% do componente-chave leve e 5% do componente-chave pesado, para uma
coluna de destilagdo com 20 estagios operando a 3 bar com condensador total.

Componente Porcentagem em massa Componente Porcentagem em massa
Metano 14,2% N-hexano 9,3%
Etano 18,4% N-octano 6,7%
Propano 16,6% Benzeno 2,1%
N-butano 15,4% Tolueno 1,3%
N-pentano 14,9% O-xileno 1,1%

Tabela 16 - Componentes da alimentacdo da coluna de destilagdo do exercicio 4.2.

Exercicio 4.3. Estudo de sensibilidade de uma coluna de absorcao
Uma corrente gasosa contendo 30% de amonia (AMMONIA/H3N) e 70% de ar (AIR) deve ser submetida a
um processo de purificagdo de ar em uma coluna de absorc¢do (RadFrac) com 10 estagios tedricos e, para isso,
dgua (WATER/H20) devera ser usada como solvente. A carga contaminada é alimentada no ultimo estagioe o
solvente, no primeiro. A coluna opera isobaricamente a 1 atm. A carga é alimentada a uma vazdo de 100 kmol/h
a20°Ce 1,5 atm e o solvente, a 60°C e 2 atm.

a) Determine a fragdo molar de aménia na corrente que deixa o topo da absorvedora utilizando 90
kmol/h de agua.

b) Faca um estudo de sensibilidade na coluna de absor¢do para averiguar como se comporta a fragdo de
amonia na corrente de topo para vazdes de agua de 50 a 1000 kmol/h de dgua, a passos de 50 kmol/h.

Exercicio 4.4. Otimizacdo de uma coluna de destilacdo
Deseja-se fazer o projeto preliminar de uma coluna de destilagdo em um processo de produgdo de cloreto
de vinila. O projeto prevé que a coluna dure dez anos operando 300 dias completos por ano. O projeto deve ser
tal que o custo para construi-la e manté-la em operagdo pelo tempo de projeto seja o menor possivel. O custo
total é representado pela seguinte fungdo objetivo:

@=NP *xCl+CQ*+CCTV +RQ+*CS*TV + CO=*TV +CM =TV
Em que as variadveis representadas sao:
® Numero de estagios tedricos, NP;
® Custo de instala¢do da coluna em fung¢do do nimero de estagios, Cl (S/estagio tedrico);
® Tempo de vida esperado para a coluna, TV (segundos);
® Custo de manuten¢do anual da coluna, CM ($/s);

® Carga térmica do refervedor, RQ (cal/s);




® Carga térmica do condensador, CQ (cal/s);
® Custo do aquecimento, CS ($/cal);
® Custo do resfriamento, CC ($/cal);

® Custo com m3o-de-obra, CO (S/s).
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A coluna recebe uma carga na forma de liquido saturado a pressdo de 26 atm com vazdo de 100 kmol/h,
composta por 43,2% de cloreto de vinila (VINYL-CHLORIDE/C2H3CL), 47,8% de acido cloridrico

(HYDROGEN-CHLORIDE/HCL), 8,6% de 1,2-dicloroetano (1,2-DICHLOROETHANE/C2HA4CL2-2) e 0,4% de acetileno
(ACETYLENE/C2H2). A destiladora opera a 12 bar e com um condensador total. Na corrente de topo, deve-se
recuperar 95% do cloreto de vinila alimentado e, no maximo, 1% do 1,2-dicloroetano alimentado devera estar
nessa corrente. Na Tabela 18 estdo os custos associados a coluna. Ao final da simulagdo, verifique o niumero de

estagios, a razdo de refluxo e o custo da destiladora calculado.

Custo de instala¢do de cada estagio (S/estagio)

5000

Custo do aquecimento (S/cal)

1,5x10°®

Custo do resfriamento (S/cal)

2,5 vezes o custo de aquecimento

Custo de operagdo ($/hora)

20

Custo de manutencdo (S/ano)

10% do custo de instalagdo da coluna

Tabela 17 - Custos associados a construgdo da coluna de destilagdo.

A seguir, as sentengas em FORTRAN para a rotina de otimizagdo. Ao utiliza-la, tome cuidado com as
unidades.

C CI CUSTO DE INSTALACAO POR ESTAGIO ($/prato)
CI = 5000.
cC TV TEMPO DE VIDA DA COLUNA EM PROJETO (sec)

TV = 10.*300.%24.%3600.
C CS CUSTO DO VAPOR PARA AQUECIMENTO ($/cal)
CS = 1.5/1000000.
C CC CUSTO DO FLUIDO REFRIGERANTE (S$/cal)
CC = 2.5*CS
C CO CUSTO DE OPERACAO ($/sec)
CO = 20./3600.
C CM CUSTO DE MANUTENCAO ($/sec)
CM = .01*NP*CI/300./24./3600.

C NP NUMERO DE ESTAGIOS

PHI = NP*CI + CQ*CC*TV + RQ*CS*TV + CO*TV + CM*TV
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CAPITULO 5

5 REATORES E ESPECIFICACOES DE PROJETO
5.1 OBIJETIVOS

Nesta aula, serd abordado o uso de alguns dos sete blocos de simulagao de reatores quimicos, bem como
iniciar o aluno do curso a simulagdo com especificagdes de projeto. Com isso, serd possivel compreender e
explorar as ferramentas necessdrias para a simulagdo de processos em que estejam presentes reatores
quimicos, fazendo uso de conhecimento das disciplinas de Reatores Homogéneos e Reatores Heterogéneos. A
ferramenta do pacote Aspentech utilizada nesta aula serd somente o Aspen Plus®.

5.2 CONCEITOS FUNDAMENTAIS DE REATORES QUIMICOS

Os processos quimicos industriais sdo concebidos para obter um produto de interesse, de forma
economicamente viavel, a partir de uma variedade de matérias-primas em uma sucessdo de etapas de
tratamento e processamento. Uma das etapas mais importantes de um processo é a que ocorre no reator.
Entretanto, mesmo que o reator tenha um baixo custo, é possivel que o processo como todo trone-se tornar
muito mais caro devido a necessidade de operagdes de separagdo e tratamento dispendiosas. Assim, o projeto
de reatores retine diversos conhecimentos, dentre eles ndo sé a cinética de reagGes quimicas, a termodinamica,
a mecanica de fluidos e a transferéncia de massa, mas também a economia (LEVENSPIEL, 1999).

Para saber o que o reator sera capaz de realizar, deve-se conhecer a cinética, a forma de contato entre os
reagentes e a equa¢do de desempenho, que busca relacionar as condi¢des de saida com as de entrada
(LEVENSPIEL, 1999). Quando se estuda reagdes quimicas, é preciso determinar quais sdo os reagentes e os
produtos necessarios, até que extensao a reagdo avangara e quao rapido ela se desenvolvera.

No estudo desses fatores, aliados ao projeto detalhado de um reator, fundamenta-se a engenharia de
reagdes quimicas, na qual a simulagdo computacional de processos serve como grande ajuda. O Aspen Plus®
possui varias bibliotecas para modelar processos reativos. A sele¢do do modelo ideal depende das
especificacGes disponiveis e do tipo de simulagdo (HUSSAIN).

5.2.1 Balang¢o de massa em sistemas reativos
Considere a seguinte reagdo genérica:

ad + BB & YC + 8D

Ela ocorre em um processo mostrado na Figura 134, em que também ha a presenca de inertes. A vazdo de
cada componente entrando no sistema é conhecida e o objetivo é determinar a composi¢ado de saida.

Nag Mg,
Ngg Ng
Neo Nc
e Reactor i
My 1

Figura 134 - Representagdo genérica de um sistema reacional.

Uma aproximagdo para resolver esse balanco material é usar a conversao de um dos materiais, que é
definida como mostra a Equagdo 5.1.

(5.1)
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Usando a estequiometria da reagdo, a saida dos outros componentes pode ser calculada em fungdo da
conversao. Alternativamente, pode-se usar o grau de avango de uma reagdo, que pode ser entendido como a
quantidade de vezes (em mol ou mol/s) em que a reagdo em questdo se processou em um determinado. O grau
de avanco (§) é usado para calcular a saida de uma reagdo usando a Equagdo 5.2.

n =" up Ui,jEj

Até aqui, recordou-se que tanto a conversdao como o grau de avango de uma reagao sao métodos baseados
na estequiometria e requerem conhecimento preciso das rea¢ées estudadas.

Entretanto, em alguns casos, informacdes detalhadas sobre a reacdo estdo indisponiveis e diferentes
abordagens devem ser consideradas, as quais ndo necessitem conhecer totalmente a reacdo. Por exemplo,
reacGes envolvendo materiais ndo convencionais, como dleo cru e alimentos, podem ser dificeis de representar
em uma reag¢do quimica. Em casos como esses, um conhecimento geral ou superficial dos reagentes e produtos
presentes na saida pode ser usado. Nisso, surge o conceito de rendimento:

Quantidadedeprodutoproduzida
Quantidadealimentada

Rendimento =

Nesses casos, sendo a estequiometria desconhecida, o rendimento de cada produto deve ser informado.
No entanto, se o rendimento é usado em uma reacdo cuja estequiometria é conhecida, os rendimentos podem
todos ser relacionados por coeficientes estequiométricos.

5.2.2 Equilibrio quimico
Os modelos apresentados na Secdo 5.2.1 sdo bastante simples, porém, nem sempre as informacgdes
necessarias para emprega-las estdo disponiveis e, portanto, deve-se buscar alternativas. Para isso estd a
Termodinamica, que propde o conceito de equilibrio quimico. Para uma reagdo reversivel, pode-se descrever
sua condigdo final com uma constante de equilibrio, K, que é definida conforme a Equagdo 5.3.

L.

K=I;[ /;—AO l= exp(;ATG)

i

A constante de equilibrio quimico é fun¢do somente da temperatura. Assim, para calcula-la com as
energias livres de Gibbs, nem sempre ha dados disponiveis na temperatura em que é necessario. Pode-se entdo
calcular uma constante de equilibrio para uma temperatura de referéncia (como 273,15K ou 298,15K) e a partir
dela calcular a constante na temperatura desejada. Uma forma para isso, com simplificagdes, é a equagdo de
Van’t Hoff, que considera que a entalpia de reagdo nao varia no intervalo de temperatura considerado, como

mostra a Equacdo 5.4.
—AH°
ln[ K‘{((;T'P)P) ] == (% - T1 )
ref’ ref

Em casos em que a estequiometria é desconhecida e, especialmente, ha equilibrio de fases junto com a
reacdo, uma abordagem baseada na minimizagdo da energia livre de Gibbs da solugdo pode ser usada. Nessa
aproximacdo, a energia de Gibbs total de todos os componentes (reagentes, produtos e inertes) é minimizada.
Por exemplo, a energia de Gibbs de uma mistura ideal é dada pela Equagdo 5.5.

Gmix = Zi‘,xiGi + RTEi: xiln(xi)

(5.2)

(5.3)

(5.4)

(5.5)



170

A energia de Gibbs minima do sistema pode ser calculada derivando a Equagdo 5.5 e igualando-a a zero.
Uma abordagem similar pode ser aplicada para sistemas mais complexos com multiplas fases.

5.2.3 Cinética quimica
Reatores sdo geralmente projetados com o auxilio de equagBes de taxa e a cinética quimica possui
importante papel na constru¢do dessas equagbes. Uma vez que existem diferentes teorias para descrever o
comportamento fenomenoldgico das reagGes quimicas, apresentar-se-do duas expressdes de taxa de reagdo
utilizadas no Aspen Plus®.

® Leide poténcia (Power law):

a B.
T —E[ 1 1 D i
r= k(r—f) exP[T(? B r—,)]w (k7). (5.6)

fatorcinético 1

~ . L D
Nela, a concentragdao (Ci) é multiplicada por um fator dependente da temperatura (Kl, ), que representa
um fator ponderal para a dependéncia da taxa de reagdo sobre a concentragdao de diferentes componentes. O
expoente (Bi) pode possuir valor igual ao coeficiente estequiométrico e, neste caso, a reagao é chamada reagdo

elementar, ou também possuir algum outro valor para reagdes ndo elementares.
® Modelo de Langmuir-Hinshelwood-Hougen-Watson (LHHW):

Em muitos casos, um catalisador é usado em reagdes de forma que sua energia de ativagdo seja reduzida,
diminuindo o tempo de reacdo. No caso da catdlise heterogénea, a adsorgdo de diferentes materiais sobre o
catalisador pode ser um importante processo que afeta a taxa de reagdao. Em casos assim, a Equagdo 5.6 deve
ser modificada para levar em conta esse efeito. Uma expressao muito utilizada para isso é o modelo de
Langmuir-Hinshelwood-Hougen-Watson, bastante parecida com a lei de poténcia, exceto pela adigdo de um
termo de adsorgdao no denominador:

(fatorcinético)(forgamotriz)

Taxaderea(;éo = (termodeadsorgao)
O termo de adsorgao é dado pela Equagdo 5.7.
Termodeadsorc¢io =Y, Kl, I1 (Cj)y (5.7)

Em ambos modelos, existe um fator cinético. Para descrevé-lo, existem diferentes abordagens que sdo
vistas na disciplina de Reatores Homogéneos. O resultado de cada modelo é como a temperatura afeta esse
fator.

® Leide Arrhenius

A Lei de Arrhenius é a mais utilizada devido a sua simplicidade e fidelidade aos resultados experimentais.
Ela expressa o fator cinético como mostra a Equagdo 5.8.

fatorcinético = kexp(;—g) (5.8)

O termo exponencial acompanha uma constante, chamada fator de frequéncia ou fator pré-exponencial,
que pode ser interpretada como o total de choques entre as moléculas em uma reagdo. Por isso, ela é
multiplicada pelo termo exponencial, que varia de 0 a 1 e representa a fracdo efetiva dessas colisGes, ou seja, a
qguantidade de choques que levam a formagdo dos produtos. Ndo ha um consenso sobre o numerador do termo
exponencial, comumente chamado de energia de ativagao. Para alguns autores, é somente um parametro de
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ajuste sem significado fisico. Outros dizem que ele representa uma barreira energética para o procedimento da
reagao.

® Teoria das colisdes

A teoria das colisOes se fundamenta na Teoria Cinética dos Gases e na hipdtese de que as particulas que se
chocam e reagem sdo esféricas e, assim como diz a Lei de Arrhenius, somente uma fragdo dessas colisGes é
efetiva. Sua expressao é dada pela Equagdo 5.9.

g 0,5 —
fatorcinético = kT exp(R—g)

® Teoria do Complexo Ativado

A teoria das colisdes se limita a hipdtese de que os componentes na reagdo sdo particulas esféricas.
Buscando uma abordagem mais aprofundada, surgiu a teoria do complexo ativado, que coloca uma etapa
intermediaria em uma reacdo, onde ocorre a formacdo desse complexo. A teoria admite que a reagdo de
formagdo desse complexo seja muito rapida e, entdo, o equilibrio é instantaneamente atingido. Neste caso, a
energia de ativagdo corresponde a entalpia de reagdo de formagao do complexo ativado e o fator cinético pode
ser expresso pela Equagdo 5.8.

fatorcinético = kTexp(;—f)

Além da dependéncia do fator cinético quanto a temperatura, cada modelo tem sua forma particular de
determinar o fator pré-exponencial. Enquanto a lei de Arrhenius se baseia no empirismo, a teoria das colisGes e
a teoria do complexo ativado possuem seu lado tedrico na determinacdo desse fator.

5.2.4 Reatores ideais
A modelagem de qualquer fendmeno serd tdo mais complexa quanto mais rigorosa for a analise ao
estabelecer um modelo. A adogdo de hipdteses e simplificagdes auxilia na construgdo dos modelos e permite
encontrar condi¢des de projetar equipamentos de funcionamento complexo, como podem ser os reatores
quimicos. No projeto de reatores homogéneos, pode-se encontrar trés tipos de reatores ideais, como mostra a
Figura 135.

Mistura
uniforme

Allmentag¢do

— - l
|—.< :": = A‘;;A
|
Alimentagdo Produto \
Mistura
uniforme Produto
(a) (b} (e}

Figura 135 - Principais tipos de reatores ideais: (a) o reator descontinuo, (b) o reator de fluxo continuo e (c) o reator de
mistura (Fonte: LEVENSPIEL, 2000).

® Reator descontinuo, Batch ou batelada

Um reator batelada, ou Batch, é utilizado para operagdes em pequena escala, para testar novos processos
que nao foram completamente desenvolvidos, para manufatura de produtos de custo elevado e processos nos
quais ha dificuldade para converté-lo em uma operagdo continua.

O reator batelada possui a vantagem de exibir uma alta conversdo, que pode ser obtida com um alto
tempo de residéncia dos reagentes no recipiente onde é conduzida a reagdo. Entretanto, requer um alto custo

(5.9)

(5.8)
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de mao de obra e existe variabilidade de composicdo nos produtos obtidos em ciclos diferentes e ha dificuldade
de implementa-lo numa producdo em larga escala. Seu projeto pode ser feito com a Equagdo 5.10.

% dax,
t=n, Xf W (5.10)
A0

Nessa equagdo, V é o volume reacional. Deve-se avaliar se ha variagdo no volume do sistema durante a
reacdo, o que afeta o seu dimensionamento. No caso de reatores batelada alimentada, a resolugdo é feita por
um sistema de equagdes em que se leva em conta o balango massico global, o balango massico do componente
limitante e, caso o reator ndo seja isotérmico, o balanco energético.

® Reatores continuos e sua classificagdo quanto ao grau de mistura

Em reatores continuos, a hidrodinamica do processo constitui papel fundamental no projeto desses
equipamentos, assim o critério mais importante para classificd-los é o grau de mistura da massa reacional e sdo
colocados dois reatores ideais nos extremos do grau de mistura: o PFR para total auséncia de mistura e o CSTR

PF CST
R

R

Na realidade, nenhum desses reatores existe, assim, o engenheiro deve estar atento para a forma de
construcdo de seu reator, para que a hidrodinamica permita que os resultados esperados para o projeto do
reator ideal sejam préximos dos observados na realidade. No caso de problemas de hidrodindmica, existe a
abordagem de distribuicdo de tempos de residéncia (DTR) para corrigir os efeitos devido a geometria e ao
escoamento sobre o grau de mistura. Além disso, outros dois fatores podem ser analisados: o estado de
agregacdao do material em escoamento, sua tendéncia em se aglomerar ou a tendéncia de moléculas se
moverem juntas; e o retardo ou antecipagado da mistura do material.

® Reator tipo tanque com agita¢do continua (CSTR)

O CSTR é o reator ideal em que se considera a alimentagdo e a retirada do material continuamente e que,
devido a perfeita agita¢do, a composicao e as propriedades fisico-quimicas no reator sdo homogéneas. Sua
equacdo de projeto é apresentada pela Equagdo 5.11.

AX
4
=— (5.11)

Fro 4

® Reator de fluxo empistonado (PFR)

O PFR é o reator ideal tipo tubo em que ndo ha mistura no sentido axial. Essa consideracdo é feita
tendo-se em vista que o modelo considera que nado existe perfil de velocidades em cada secao
transversal do comprimento do reator. Também, em virtude da auséncia de mistura, estamos dizendo
gue o mecanismo convectivo de transferéncia de massa predomina plenamente sobre o mecanismo
difusivo. Enquanto o CSTR é adequado para operar com reacdes em fase liquida, o PFR pode
trabalhar com rea¢Ges em fase liquida ou gasosa. Sua equacgado de projeto é vista na Equagdo 5.12.
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14

X
i ﬁdXA (5.12)
= 5.12
Fy X, T

5.3 MODELOS DE REATORES NO ASPEN PLUS

O Aspen Plus® disponibiliza sete modelos diferentes de reatores que atendem as mais diversas
necessidades e informagbes disponiveis para o projeto de reatores. Como vocé viu na introducdo deste
capitulo, de acordo com o que vocé conhece do sistema reacional, existe uma abordagem mais adequada que
outra. Foram reunidas as principais informag6es sobre cada modelo na Tabela 18.
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Estequiométrico

o grau de avango ou
convers3do para as
reagoes

Modelo Descrigao Objetivo Quando deve ser usado
Modela reatores o .
. Reatores em que a cinética das reacdes
estequiométricos com - . )
Reator sdo desconhecidas ou irrelevantes, mas

sabe-se a estequiometria e a extensao das
reagoes.

Modela reatores com

Reatores em que a estequiometria e a

C&D

Equilibrio pela
Minimizacao de
energia livre de

equilibrio quimico e de
fase minimizando a
energia livre de Gibbs

Reator de . cinética sdo desconhecidas ou irrelevantes,
. rendimentos dos T
Rendimento rodutos especificados mas sabe-se a distribuicdo de
3 u ifi .
RYield P P rendimentos.
Executa calculos de S i
I . Reatores com equilibrio quimico,
Reator de equilibrio quimico e de ) ) ] L
o ) estequiometria conhecida e cinética
Equilibrio fase por cdlculos ]
REguil s desprezivel.
H estequiometricos
Reator de Executa calculos de Reatores com equilibrio de fases e/ou

quimico. Calculo de equilibrio de fases
para solucgdes sdlidas, sistemas
sélido-liquido-vapor e multiplas fases

(PFR)

RGibbs
Gibbs do sistema liquidas.
. Reatores tanque mono, bi ou trifasicos
Modela reatores tipo : N -
L projetados com equacao de taxa e reagGes
CSTR tanque com agitagao ..
) reversiveis em qualquer fase baseadas em
RCSTR continua (CSTR) ) . L .
estequiometria e cinética conhecidas.
Reatores tubulares de fluxo empistonados
Modela reatores de mono, bi ou trifasicos projetados com
PFR fluxo empistonado equacao de taxa de reacdo em qualquer

fase baseada em estequiometria e cinética
conhecidas.

RBatch

Reator Batelada

Modela reatores
batelada ou
semi-batelada

Reatores batelada e semi-batelada mono,
bi ou trifasicos projetados com equacdo de
taxa de reacdao em qualquer fase baseada
em estequiometria e cinética conhecidas.

5.4 ESPECIFICACOES DE PROJETO (DESIGN SPECS)

Tabela 18 - Quadro comparativo dos diversos modelos de reatores do Aspen Plus.

Até aqui, todos os exercicios trabalhados tinham disponibilizadas todas as informacGes de entrada do
processo para que fossem determinadas condicdes de saida ou alguma caracteristica de um ou mais
equipamentos. Assim como fizemos com trocadores de calor e aparelhos de separagdo sdlido-gas, é
interessante que sejam calculadas varidveis do processo para atender a uma determinada necessidade, como a
quantidade do produto de interesse gerado. Nesse tipo de situagdo, as ferramentas de especificagdes de
projeto no Aspen Plus® podem vir a ser extremamente Uteis.
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Especificagcdes de projeto (Design Specifications) permitem que uma determinada caracteristica do projeto
seja definida para um valor desejado e esse objetivo é alcangado manipulando uma varidvel de entrada
especifica, como a temperatura ou a pressdo de uma corrente. Deve-se estar atento, pois, uma vez que
especificagGes de projeto estejam em uso para uma simulagao, os resultados e dados apresentados ao final da
simulagdo serdo os resultados calculados para aquelas especificagdes. Neste caso, os dados de entrada que o
usudrio insere no programa serdo usados somente como estimativas iniciais para o procedimento iterativo.

A seguir, serdo tratadas as trés etapas obrigatdrias para estabelecer uma especificagdo de projeto no
Aspen Plus®. O procedimento é muito semelhante a andlise de sensibilidade e a otimizagao.

5.4.1 Definicdo das variaveis da especificacao
As especificagdes de projeto sdo criadas na pasta Flowsheeting Options. Dentro dela, ha a pasta Design
Specs, a qual sera trabalhada nessa parte. A especificacdo de projeto pode ser uma Unica variavel do processo
ou uma equacdo expressa em fun¢do de mais de uma variavel do processo. A definicao de varidveis no Design
Specs é feita da mesma forma como visto na parte de anadlise de sensibilidade na se¢do 4.6.2. L3, cria-se uma
variavel, pée-se um nome nela (tomando cuidado com as exigéncias da linguagem de programacao trabalhada
no Aspen) e escolhem-se seus parametros.

5.4.2 Definicdo da especificacdo de projeto
Na aba Spec, define-se a especificacdo de projeto desejada. Na primeira linha, deve-se escrever o nome da
variavel criada no passo anterior ou uma expressdo que seja funcdo das variaveis criadas anteriormente. Em
seguida, deve-se colocar na linha Target o valor desejado para a especificagcdo e, na terceira, a tolerancia usada
como critério de parada dos calculos iterativos do programa. Isso tudo esta mostrado na Figura 136.

|GDefir1e @ Spec |G\1u’ary |Fortrar1 |Dec|arations |EO Options Ilnfnrmatinn |

Design specification expressions
Spec:
Target:

Tolerance:

Figura 136 - A especificagdo de projeto.

5.4.3 Configuracdes da varidvel manipulada
A fungdo Design Spec do Aspen Plus® possui uma desvantagem. Utilizando a ferramenta ja implementada
no software, s6 é possivel escolher uma varidvel para ser manipulada a fim de atingir a especificagdo de
processo desejada. Por isso, na aba Vary, deve-se escolher a varidvel e seus parametros e o intervalo numérico
que serd varrido para os calculos em cada iteragdo, como mostra a Figura 137.

Manipulated variable Manipulated variable limits
Type: A4 Lower:

Upper:

Step size:

Maximum step size:

Report labels
Line 1: Line 2: Line 3: Line 4

EQ input
Open variable:

Description:

Figura 137 - Escolha da varidvel manipulada nos célculos de especificagdo de projeto.

Esta é uma poderosa ferramenta no projeto de reatores e de uma planta industrial. Por exemplo,
geralmente um reator é projetado para que se consiga uma determinada produgdo em condigGes satisfatdrias.
Neste caso, pode-se ter um reator ja dimensionado e verificar se é possivel saber qual devem ser a vazdo
alimentada ou as condi¢cdes de operagdao desse reator para atingir determinada conversdo ou, para uma
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determinada producdo desejada e condi¢cdes de operacdo e vazdo de alimentacdo definidas pelo processo,
determinar o comprimento de um PFR que atenda ao que se deseja.

5.5 EXERCICIOS

Exercicio 5.1. Aromatizacdo de n-heptano
A reforma de hidrocarbonetos é um dos principais processos de refino de petréleo, onde moléculas na
faixa da gasolina, incluindo as formadas a partir de hidrocarbonetos longos por craqueamento, sdo constituidas
ou convertidas sem mudar seus nimeros de atomos de carbonos. A aromatiza¢do é uma das reagdes de refino
de petrdleo que, entre outras, levam a um aumento consideravel na qualidade do combustivel medido pelo
numero de octanas (LOPES, 2003).

(HUSSAIN, 2011) Uma alimentagdo virgem de 20 Ibmol/h de n-heptano (N-HEPTANE/C7H16-1) puro a 77°F
e a latm é combinada com o reciclo de um extrator e aquecida a 425°F. Essa corrente € alimentada a um reator
onde a aromatiza¢do do n-heptano é conduzida:

C7H16—>C7H8+ 4H2

A conversdo baseada no n-heptano é 15%. Os produtos da reagdo sdo resfriados a 180°F e depois o
hidrogénio (HYDROGEN/H2) é completamente separado dos produtos da reacdo em um primeiro separador
(Sep). 100lbmol/h de benzeno (BENZENE/C6H6) a 180°F e a latm sdo combinados com os produtos
remanescentes da reacdo para extrair o tolueno (TOLUENE/C7HS8). Todo o tolueno e o benzeno deixam esse
extrator (Sep) como produto do processo. O n-heptano nao reagido é reciclado ao misturador (Mixer), onde é
combinado com a alimentagdo virgem do processo. Selecione o modelo de reator mais adequado para realizar a
simulagdo com essas informagdes e use o modelo Chao-Seader para calcular as propriedades fisicas dos
componentes.

Com a simulagdo, determine o rendimento percentual de tolueno com relagdo a alimentagdo virgem.

Exercicio 5.2. Producdo de acetato de etila
A um reator tipo CSTR de 140 litros é alimentada uma corrente liquida a 70°C e 1 atm com vazdo de 9
kmol/h de agua (WATER/H20), 187 kmol/h de etanol (ETHANOL/C2H60-2) e 194 kmol/h de acido acético
(ACETIC ACID/C2H402-1). No reator, ocorre a seguinte reacdo de esterificagdo:

C2H60 + C2H402‘:>C4H802 + HZO

Determinou-se experimentalmente que a equacdo é de primeira ordem com relacdo a cada reagente e,
para determinar a taxa de reacdo, utilize uma lei de poténcia com fator pré-exponencial de 1,9x10% e energia de
ativacdo de 5,95x10’ J/kmol para a reagdo direta e, para a rea¢do inversa, o fator pré-exponencial é 5,0x10” e a
energia de ativacdo é a mesma da reagdo direta. A reacdo é homogénea e ocorre em fase liquida e os fatores
exponenciais foram dados com base na composi¢do molar da mistura.

A partir desses dados, determine a producdo de acetato de etila (ETHYL ACETATE/C4H802-3) no processo.

Exercicio 5.3. Producdo de propilenoglicol pela hidratacdo de éxido de propileno
Deseja-se produzir propilenoglicol (PROPANEDIOL-1,2/C3H802-2) pela hidratagdo de déxido de propileno,
como mostra a reagao:

CHO+HO->CHO
376 2 378 2

Experimentalmente, foi observado que se trata de uma reagao de segunda ordem com relagdo ao 6xido de
propileno e a equagao da taxa pode ser escrita como uma lei de poténcia com constante pré-exponencial igual
a 9,15x10%”2 m¥kmol.s e a energia de ativagio é 1,556x10% J/kmol. A reacdo sera processada em um reator
batelada ao qual serdo alimentados 18,7 kmol/h de 6xido de propileno (PROPYLENE-OXIDE/C3H60-4) e 300
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kmol/h de dgua (WATER/H20 ) sob uma pressdo de 3 bar e a 24°C. O reator é operado adiabaticamente em
ciclos de 12 min.

Determine a produgdo de propilenoglicol e o perfil de temperatura ao longo do tempo para essas
condicGes.

Exercicio 5.4. Producgao de fenilbenzeno pela desidrogenagao de benzeno
Fenilbenzeno (DIPHENYL/C12H10) é um importante intermediario na industria quimica. Sendo um
componente pouco reativo, é usado principalmente como agente de transferéncia de calor como uma mistura
eutética com éter difenilico, em que é estavel a 400°C. Uma das rotas para sua producdo envolve a
desidrogenacdo de benzeno (BENZENE/C6H6). Neste processo, m-terfenilo (M-TERPHENYL/C18H14-2) é
formado como subproduto e o quarto componente presente na reacgdo é o hidrogénio (HYDROGEN/H2) em
ambas as reacGes, que ocorrem em fase gasosa:

2C6H6‘__>C12H10 + H2

-
Col + CH (S, T 1,

Ao reator, sera alimentada uma corrente de benzeno puro a 760°C e a 1,5 bar. O reator é um PFR com 10

m de comprimento e %"’ de didmetro. As taxas de reacdo devem ser expressas por uma lei de poténcia com

forca propulsora baseada na pressdo parcial dos componentes. Considere também que as reagGes sejam
elementares. As constantes necessarias estdo apresentadas na Tabela 19.

Reacdo Fator pré-exponencial (SI) Energia de ativacdo (cal/mol)
Desidrogenacao (reacdo direta) 3,235x10° 30190
Desidrogenacdo (reacdo inversa) | 1,0205x10” 30190
Secundaria (reacdo direta) 3,7545x10°® 30190
Secundaria (reacdo inversa) 7,9544x10° 30190

Tabela 19 - Fatores pré-exponenciais e energias de ativacao das reacdes do exercicio 5.4.

a) Construa os perfis de concentragdo para o reator operando isotermicamente com alimentagdo de 10
kg/h.

b) Trabalhando agora com um reator tipo PFR isotérmico com 5m de comprimento e mesmo didmetro da
situacdo anterior, determine a pressao da corrente de alimentagdo necessaria para uma produgdo de
25 kg/h, alimentando-se 100 kg/h de benzeno puro.
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CAPITULO 1

5.6 EXERCICIOS
Exercicio 6.1. Bombas 1

Em uma planta de producdo de cloreto de vinila, monémero usado na fabricagdo do PVC, é feita a pirdlise
do DCE na sua forma gasosa. Para isso, DCE liquido deve ser vaporizado e, antes de um evaporador, ha uma
bomba que transporta uma vazio de 28 kmol/h composta de 95% de 1,2-dicloro-etano e 5% de cloreto de vinila
a2 90°C. O liquido chega com pressao de 3 bar e na descarga tem pressao de 25 bar. Calcule:

a) Acargadabomba.
b) O NPSH disponivel da bomba em metros.
c) Asua eficiéncia.

d) Faca os mesmos calculos utilizando uma temperatura igual a 70°C e compare os resultados obtidos.

Exercicio 6.2. Bombas 2

Uma mistura, proveniente da destilagdo de etanol, contém 30% molar em agua e 70% de etanol. Devem
ser bombeados 3 m¥h dessa solu¢do por duas bombas idénticas, nas quais irdo repartir igualmente esta vazio.
Todo o processo estara a temperatura ambiente (25°C) e a alimentacdo estad a pressdo atmosférica. A pressao
de descarga da bomba é igual a 3 bar. Encontrar as informacGes necessarias para a escolha de uma bomba:

a) Acargadabomba.
b) O NPSH disponivel da bomba em metros.

c) A sua eficiéncia.

Exercicio 6.3. Tubulacses

A industria Engenharia Quimica e Vocé produz gds natural e tem a sua planta em Cidade Alegre. Ela
necessita levar uma corrente de fluido para uma distribuidora, cuja distancia equivale a 27 km. Na saida da
planta, duas correntes sdo misturadas, a corrente de gds a 42 bar, 38°C e a de condensado com 24°C e 42 bar. A
vazdo da primeira é de 410 kmol/h e da segunda é 121 L/min.

Essa tubulagdo percorre 15 km, divididas em 3 segmentos iguais com diametro igual a 8 polegadas. O
segundo segmento possui elevagdo igual a 152m, devido a um desnivel da regido. A temperatura ambiente dos
segmentos tem valores iguais a 20°C, 15°C e 10°C, respectivamente.

Apds os 15 km, uma terceira corrente, (Metano) com temperatura igual a 80°C, pressdo de 35 bar e vazdo
de 9440 m¥dia, une-se as outras e passa em um compressor politrépico com eficiéncia igual a 65%, e pressio
de descarga de 40 bar. Em seguida, essa nova corrente percorre 12 km em um Unico segmento com diametro
igual a 12 polegadas e com elevacgdo igual a do segundo segmento. O coeficiente de transferéncia de calor para
a primeira tubulagdo tem valor igual a 10W/m2K.

De acordo com as informacdes, crie uma simulagdo e responda as questées a seguir.



Didxido de Carbono

CARBON-DIOXIDE (CO2)

Nitrogénio NITROGEN (N2)

Metano METHANE (CH4)

Etano ETHANE (C2H6)

Propano PROPANE (C3H8)

i-Butano ISOBUTANE (C4H10-1)
n-Butano N-BUTANE (C4H10-2)
i-Pentano 2-METHYL-BUTANE (C5H12-1)
n-Pentano N-PENTANE (C5H12-1)
n-Hexano N-HEXANE (C6H14-1)
n-Heptano N-HEPTANE (C7H16-1)

Tabela 20 - Nomes dos componentes do exercicio 6.3.
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Condensado Gas Metano
Vazdo (L/min) 121 Vazdo (Kmol/h) 410 Vazdo (m¥dia) 9440
Temperatura Temperatura Temperatura

o % g ® g %0
Pressdo (bar) 42 Pressdo (bar) 42 Pressao (bar) 35
Componente % Componente % Componente %

CarboDnIZXIdo - 0 CarboDnIZXICIo e 0.2 CarboDnIZdeo e 0.1
Nitrogénio 0 Nitrogénio 0,5 Nitrogénio 5,8
Metano 3,5 Metano 84,3 Metano 80
Etano 3,5 Etano 5 Etano 6,5
Propano 15 Propano 5 Propano 3,7
i-Butano 15 i-Butano 1,5 i-Butano 1
n-Butano 14 n-Butano 1,5 n-Butano 1
n-Heptano 4 n-Heptano 0,5 n-Heptano 0,5
n-Hexano 23 n-Hexano 0,5 n-Hexano 0,4
i-Pentano 11 i-Pentano 0,7 i-Pentano 0,6
n-Pentano 11 n-Pentano 0,3 n-Pentano 0,4

Tabela 21 - Descrigao das correntes do exercicio 6.3.

a) Asimulagio rodou sem erros ou avisos? Caso ndo tenha rodado, sugira uma solugéo.
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b) Qual é a pressdo e temperatura na saida das tubulacdes?

c) Por que a temperatura da corrente na entrada e saida da segunda tubulacio possui temperatura
constante?

d) Qual é a energia necessaria para o compressor?

e) Qual é a carga térmica do trocador de calor?

Exercicio 6.4. Compressores 1

Uma mistura gasosa composta por metano, didéxido de carbono e nitrogénio é separada em uma
lavadora, utilizada na producdo de clorometano a partir do gas natural. Essa mistura deve ser
comprimida de 1 a 16 bar, utilizando dois compressores isentrdpicos, para ser enviada a uma
adsorvedora. A mistura é composta por 0,5 molar de metano, 0,3 de nitrogénio e 0,2 de diéxido de
carbono. As condicdes da corrente de alimentagdo sdo: 30°C, 1 bar, 200 kmol/h de mistura.
Encontre:

a) Temperatura na saida do primeiro e segundo compressor.
b) Poténcia Requerida por cada compressor.

Exercicio 6.5. Compressores 2

Deseja-se produzir acetaldeido a partir da oxidagdao do etanol. Um reator que opera a 250°C e 3 bar é
alimentado com ar atmosférico a uma vazdo de 42 kmol/h de ar atmosférico, previamente aquecido a 210°C e
com pressdo de 1 bar, usando um compressor Isentrépico, e com 10 kmol/h de etanol a 240°C e 1 bar antes da
compressdo através de um segundo compressor Isentrépico. Sabendo que os compressores devem elevar a
pressdo das correntes que passam por eles até a de operagdo do reator, calcule:

a) As eficiéncias e poténcias dos compressores;
b) A vazdo molar de cada componente na saida do reator.

Reacdo de Oxidacdo do Etanol:

ZCZHSOH + 102 - 2CH3CH0 + ZHZO

*Considerar conversdo de 100% para a oxidagdo do etanol.

Exercicio 6.6. Ciclo combinado a gés e vapor

A geracdo de energia a partir da combustdo de combustiveis fésseis apresenta baixa eficiéncia. Visando
aperfeicoar essa forma de obtencdo de energia, usa-se, por exemplo, o ciclo combinado a gds e a vapor, em que
a energia obtida pela combustdo de um gas combustivel que ndo é transformada em energia elétrica é
reaproveitada para levar dgua ao estado de vapor e mover outra turbina, gerando mais energia. A UEGA (Usina
Elétrica a Gds de Araucdria) utiliza esta técnica e apresenta bons resultados de eficiéncia (na faixa de 42 a 58%).
Além do aumento da eficiéncia, os gases de combustdo deixam a planta a uma temperatura menor que se sua
energia térmica ndo fosse aproveitada, reduzindo a poluicdo térmica provocada pela instalagdo.

Gdas metano é comprimido isentropicamente e enviado a uma cdmara de combustdo, onde é queimado
completamente e os gases de combustdo movem uma turbina isentrdpica ligada a um gerador elétrico, e entdo
passam por uma caldeira em contracorrente com agua liquida, até que deixam a planta. A 4gua, aquecida pelos
gases de combustdo, é vaporizada e passa por uma turbina isentrépica ligada a um gerador elétrico e é enviada
para posterior resfriamento e condensagdo. Calcule a poténcia gerada por este ciclo com as seguintes
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informacdes. Alimentacdo no ciclo a gas: 10 kmol/h de metano e 120 kmol/h de ar, ambos a condi¢des

ambientes.

1. Alimentac3do no ciclo a vapor: 25 kmol/h de dgua a 25 °Ce 1 atm.

2. Pressdo de saida no compressor de gas e na bomba para a agua: 20 bar.

3. Pressdo na saida das duas turbinas: 1 atm.

4. Temperatura e pressdo de operacdo da cdmara de combustdo: 900 °C e 20 bar.
5. Temperatura dos gases de combustdo na saida da caldeira: 120°C.

6. Reagdo de combustdo completa do metano, com conversdo de 100% do metano:

CH4+ 202—>C02+ 2H20



a)

b)

c)
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GABARITO

CAPITULO 2

Exercicio 2.1. Tanque Flash
Para as simulagGes 1 e 4 ndo foi possivel obter a separagdo dos componentes, em que o resultado
obtido foi de 100% liquido e 100% vapor, respectivamente. Isso significa que essas condi¢cbes de
processo ndo estavam nas condicGes para a separagao de fases, ou seja, estavam fora da regido de ELV,
ao contrdrio das condi¢Ges das simulagdes 2 e 3.

O diagrama PxT gerado utilizando como modelo termodindmico o modelo Wilson é mostrado na
Figura 172. Observa-se que os resultados obtidos no item (a) sdo coerentes. As condi¢gdes de operagdo
das simulagdes 1 e 4 estdo fora da regido de ELV, ao contrario das condi¢des das simulagdes 2 e 3.

PT-Envelope
10

Pressure, bar

D 1 1 1 1 1 ]
120 140 160 130 200 220 240

Temperature,
Figura 172 - Diagrama de fases PxT do exercicio 2.1.

O diagrama construido no Aspen Properties com o modelo Wilson estd abaixo. A temperatura
desejada é de aproximadamente 181,1°C. A determinacdo foi feita com o auxilio do Tracker, clicando
com o botdo direito na curva de orvalho e marcando a op¢do Show Tracker. Isso foi feito no Aspen
Properties V8.0. Com a escala usada, a partir de uma alimenta¢do equimolar, ha trés quadrados a
direita do ponto marcado na linha de amarra¢do e dois e meio a esquerda, em um total de cinco
quadrados e meio. Assim, podemos determinar a propor¢do entre a fase liquida e a fase vapor
geradas. O resultado estimado é de 45,5% fase liquida e 55,5% fase vapor, o que corresponde a 54,5
kmol/h de liquido e 65,5 kmol/h, respectivamente. Executando a simulagdo com essas condicdes, as
vazdes serdo 55,0 kmol/h de liquido e 65,0 kmol/h de vapor contendo 16,24 kmol/h de fenol, o que
corresponde a 25,0% dessa corrente, como desejado.
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240 T-xy diagram for PHENOL/ACETONE
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Figura 173 - Identificagdo da temperatura no diagrama T-xy do exercicio 2.1.

d) A temperatura de saida é 117,6 °C. Como o equipamento é adiabatico, a energia necessaria para haver
mudanca de fase e expansdo devido a queda de pressdo é retirada da energia interna da mistura,
resultando no abaixamento da sua temperatura.

Fluxograma sugerido:

Figura 174 - Fluxograma sugerido para o exercicio 2.1.

Item a)

Os dois passos a seguir sdo 0os mesmos passos iniciais, tanto para o Aspen Plus® como para o Aspen
Properties. Comece especificando os componentes do processo, conforme a Figura 175.

Select components:

Compeonent 1D Type Component name Alias
PHEMOL Conventional PHENOL CoHBO
ACETONE Conventional ACETONE C3H60-1

Find l [ElecWizard l [UserDeﬂned l [ Reorder l [ Review

Figura 175 - Componentes selecionados para o exercicio 2.1

Especificar um modelo termodindamico adequado. Para a resolucdo do exercicio, utilizamos o modelo
Wilson, como mostra a Figura 176.
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~Property methods & options
Method filter: COMMON ~
Base method: WILSON ~
Henry components: ~

~Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA ~

Water sclubility: 3 ¥

~Electrolyte calculation cptions

Chernistry 1D: b
Use true components

Figura 176 - Modelo termodinamico selecionado para o exercicio 2.1.

No Aspen Plus®, especificar a corrente de alimentag¢do, conforme a Figura 177.

Flash Type: Temperature |v| Pressure L - Composition
~State variables Mole-Frac =
Temperature: 100 C X Component Value
Pressure: 8 bar w ETHAMNOL
Vapor fraction: WATER
BEMZEME
Total flow basis: Mole o PHEMOL 0.5
Total flow rate: 120 kmol/hr b ACETONE 0.5
Solvent: Total:

Figura 177 - Especificacdo da corrente de alimentagdo do exercicio 2.1.

E o tanque Flash, seguindo a Figura 178.

~Flash specifications

Flash Type: Pressure v| Temperature |v
Termnperature: 160 C

Pressure: 8 bar

Druty: ] calfsec

Yapor fraction:

~Valid phases
Vapor-Liguid v

Figura 178 - Especificagdo do tanque Flash na primeira simulagdo do exercicio 2.1.

Em cada simulagdo do item (a), basta mudar as condigGes de operagdo nas especificagdes do tanque Flash
e mandar o programa executar os calculos novamente. Nos resultados mostrados em Stream Results, verificar
as vazdes de saida (V e L) do equipamento, apresentadas na Figura 179.
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z vV L »

ETHANOL 0 0 0

WATER 0 0 0

BEMZEME 0 0 0

PHEMNCL a0 0 a0

ACETONE a0 0 a0

Total Flow kmal/hr 120 0 120

Total Flow kgfhr 913159 0 913159

Figura 179 - Resultados da primeira simulacdo do exercicio 2.1.

Na primeira simulagdo, as vazGes na corrente de vapor sdo todas zero. Isso significa que ndo houve
separagao de fases com as condi¢Bes usadas. O resultado para as outras simulagdes ja foram comentados. Na
quarta simulagdo, o problema ocorrera com as vazGes da corrente liquida, o que significa que toda a
alimentagao foi evaporada.

Item b)

No Aspen Properties, criar um estudo em Analysis do tipo PTENVELOPE. Coloque temperatura reduzida
final igual a 1 e temperatura inicial 120 °C. Execute a simulacdo e plote o grafico dos resultados com o auxilio do
assistente de criagdo de gréficos tipo PTENVELOPE (Plot Wizard). O grafico gerado é o que foi mostrado na
Figura 172.

Item c)

No Aspen Properties, criar um property set com as propriedades TBUB e TDEW, como mostrado no
exemplo da apostila. Em seguida, construir uma analise tipo GENERIC com intervalo de fragdo molar do fenol de
0 a 1 com o numero de pontos desejado. Com os resultados, criar o grafico selecionando as temperaturas como
eixo y e as fragGes como eixo x. O grafico gerado é o que foi mostrado na Figura 173.

Item d)

No Aspen Plus®, ir ao formulario de especificacdo da corrente de alimentagdo e mudar a temperatura para
160°C, como mostra a Figura 180.

Flash Type: Temperature |%| Pressure » Compositicn
State variables Mole-Frac he
Temperature: 160 C i Component Value
Pressure: 8 bar w ETHAMOL
Vapor fraction: WATER
BEMZEME
Total flow basis Mole = PHEMOL 0.5
Total flow rate: 120 kmol/hr - ACETOME 0.5
Solvent: Total:

Figura 180 - Novas especificagdes da corrente de alimentagdo do exercicio 2.1.

E, no formulario de especificagdo do Tanque Flash, mudar as condi¢des de operagao. Sendo a pressao de
operagdao a ambiente, mudar para 1 atm e, sendo um Flash adiabatico, colocar 0 no campo da carga térmica
(Heat Duty). As especificagdes sdo mostradas na Figura 181.
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-Flash specifications

Flash Type: Duty w| Pressure w
Temperature: 160 C

Pressure: 1 atm

Duty: 0 cal/sec

Vapor fraction:

-Valid phases

Vapor-Liguid v

Figura 181 - Especificagdes do Flash adiabatico do exercicio 2.1.

Em seguida, executar a simulagdo. Na pasta Stream Results, encontrar a temperatura das correntes de
saida junto ao balango energético do processo.

CAPITULO 3

Exercicio 3.1. Resfriamento de metanol e dgua utilizando Heaters
a) T=56,8F

b) Q=40kw. O trabalho de ceder calor recebe o sinal negativo.

TC-01 HCurves - 1 Results

5

Temperature F
-
Temperatura f
&

Figura 182 - Grafico representando o perfil de temperaturas ao longo do trocador de calor do exercicio 3.1.

d) Q=48kW e T = 60,3°F. A temperatura da corrente fria é maior nesse caso, pois como a corrente
quente esta sendo resfriada a uma temperatura menor, os fluidos estdo trocando mais calor. Portanto,
a corrente quente esta cedendo mais calor para a corrente fria, que por sua vez, esquenta mais.

Fluxograma sugerido:
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1}
B

SQUENTE

TC-01 TC-02

— —[cator]

Figura 183 - Fluxograma sugerido para o exercicio 3.1.

Primeiramente, criamos uma simulagdo com unidades no sistema inglés. Em seguida, vamos montar o
fluxograma nomeando as correntes e os trocadores de calor. Apds, clicamos no botdo Next, o qual nos levard a
aba Components, onde vamos definir os componentes utilizados no processo, que sdo metanol, agua e
etilenoglicol.

& Selection |PEtrD|ELIr‘I"I INDncanventiDnaI I@Databanks |Inf0rmatian |

Select components:

Component ID Type Component name Alias

» METHA-01 Conventional METHANOL CH40
WATER Conventiona! WATER H20
ETHYL-01 Conventional ETHYLENE-GLYCOL C2ZH602
Find | | Elec Wizard | | User Defined | | Reorder | | Review

Figura 184 - Componentes do exercicio 3.1.

Para localizar os componentes pode-se busca-los pela sua férmula molecular na coluna Alias, pelo seu
nome na coluna Component name, ou ainda, caso ndo seja possivel encontra-lo por esses dois métodos
podemos clicar no botdo Find onde uma nova janela aparecera com mais opgdes de busca.

Clicando novamente no botdo Next, vamos escolher o modelo termodinamico que sera utilizado na
simulagdo. Vocé pode escolher o modelo caso ja saiba qual é mais adequado aos seus componentes ou utilizar
0 Methods assistant para que o Aspen o ajude a encontrar o melhor modelo. Utilizando esse artificio, os
métodos sugeridos foram NRTL, Wilson, UNIQUAC ou UNIFAC. Vamos utilizar o UNIFAC, mas qualquer um dos
outros também pode ser utilizado.
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& Global | Flowsheet Sections | Referenced I Information

-Property methods & options
Method filter: COMMON
Base method: UNIFAC

Henry components:

-Petroleurn calculation options
Free-water method: STEAM-TA

Water solubility: 3

-Electrolyte calculation options

Chernistry ID:
Use true components

Method name:
UNIFAC oS Methods Assistant...
-] Modify
Vapor EQ% ESRKE
Data set: 3 $
Liguid gamma: GMUFAC
Data set: 3. o
Liquid molar enthalpy: | HLMEX103
Liquid molar volume: | YLWMEOL
[7] Heat of mixing
| Poynting correction
| Use liquid reference state enthalpy

Figura 185 - Modelo Termodinamico do exercicio 3.1.

Ao clicarmos no botdo Next seremos levados a uma janela, onde escolhemos Go to Simulation
environment, onde clicamos em Next, novamente, o que nos levera para a defini¢cdo das correntes (Streams) de
entrada. Vamos comegar pela corrente fria de entrada, conforme a Figura 186.

[ & Mixed | CISclid | MCSclid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature =~ Pressure = ~Composition
Mass-Flow * bt
- State variables
Ternperature: a0 F - Component Value
Pressure: 14,6 psia - METHA-01
Vapor fraction: WATER
ETHYL-01 15000
Total flow basiss  Maole -
Total flow rate: (bmoldhr - Total: 15000
Solvent:

0O mesmo é feito para a corrente quente de entrada, com os dados fornecidos pelo enunciado.

Figura 186 - Especificacdes de entrada da corrente fria do exercicio 3.1.
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lﬂMixed |CIS|:|Iin:I MC Solid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature =~ Pressure ~ ~Composition
Mass-Flow * lIb/hr
- State variables
Ternperature: 140 F - Component Yalue
Pressure: 14,6 psia - METHA-01 200
Vapor fraction: WATER 1800
ETHYL-01
Total flow basis:  Male -
Total flow rate: lbmolihr - Total: Z000
Solvent:

Figura 187 - EspecificacGes de entrada da corrente quente do exercicio 3.1.

Clicando novamente em Next vamos especificar os equipamentos (Blocks), comecando pelo TC-01
conforme a Figura 188.

@ Specifications |Flash Options IUtiIity |Information |

-Flash specifications

Flash Type: Temperature ¥
Pressure -

Temperature: 70 F .

Temperature change: F

Degrees of superheating: F

Degrees of subcooling: F

Pressure; 0 psia il

Duty: Btushr

Vapor fraction:

Pressure drop correlation parameter:

-Valid phases
Vapor-Liquid >

Figura 188 - Especificagdes do TC-01 para o exercicio 3.1.

As especificagdes do TC-01 foram feitas com os dados fornecidos no enunciado. Sabe-se que a corrente
quente sera resfriada até 70°F, de modo que a temperatura do trocador de calor da corrente quente deverd ter
uma temperatura de operagdo igual a 70°F. Quanto a pressdo, sabe-se que ndo ha perda de carga nos
trocadores de calor, de modo que no campo Pressure vamos inserir o nimero 0, significando que a perda de
carga no equipamento é nula.

Com outro Next vamos especificar o TC-02, como na Figura 189.



@ Specifications | Flash Options |Uti|ity IInformation

- Flash specifications -

Flash Type:

Temperature:

Temperature change:
Degrees of superheating:

Degrees of subcooling:

Preszure:

Duty:

Vapor fraction:

Pressure

Inlet heat stream

| Pressure drop correlation pararneten

F
F

psia

Btu/hr
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~Valid phases -

Vapor-Liguid

Figura 189 - Especificagdes do TC-02 para o exercicio 3.1.

Nota-se que o Aspen requer somente uma propriedade a ser fornecida para o TC-02. Isso porque no fluxograma
foi colocada uma corrente de calor saindo do TC-01 e indo para o TC-02, o que indica que todo o calor que sai
de um trocador, vai para o outro. Como ja se sabe que o calor trocado pelo TC-02 serd o mesmo que o calor
trocado pelo TC-01, s6 ha necessidade de definir uma propriedade. No caso, sabemos que a perda de carga do

segundo trocador de calor também é 0.

Feitas todas essas etapas, podemos rodar a simulagao.

Para encontrar a temperatura de saida da corrente fria, vamos em Results Summary — Streams, onde ha

uma tabela semelhante a da Figura 190.

| | Material |M| Load | Work | Vol.%:Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display: All streams = Format GEM_E et | Strearmn Table | | Copy All
EFRIA = EQUENTE - | 'SFRIA - SQUENTE ¥

Temperature F 40 140 56,8 70
Pressure psia 146 146 146 146
Vapor Frac 0 li] Q Q
Male Flow [bmol/hr 241,669 106,157 241 669 106,157
Mass Flow [b/hr 15000 2000 15000 2000
Volume Flow cuft/hr 211,23 34,368 212,782 32984
Enthalpy  MMBtu/hr -47,934 -12,795 -47 798 -12,932
Male Flow lbmol/hr
METHA-01 6,242 6,242
WATER 99,915 99,915
ETHYL-01 241,669 241,669

Figura 190 - Resultados das correntes do exercicio 3.1.

Dessa forma, tem-se que a temperatura de saida da corrente fria é de aproximadamente 56,8°F.

Na segunda questdo, pede-se a carga térmica dos trocadores de calor. Para obter essa informagao vamos
em Blocks, entdo em TC-01 e TC-02 e, por, fim, em Results. As cargas térmicas sdo de aproximadamente -40kW
e +40kW, respectivamente, sendo que a carga térmica do trocador que cede calor tem sinal negativo.
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Na questdo seguinte, vamos plotar um grafico com os perfis de temperaturas ao longo dos equipamentos
para as duas correntes.

Para tal, primeiro vamos utilizar o recurso Hcurves. Vamos em Blocks, TCO1, Hcurves e vamos criar um
Hcurve com o Heatduty (carga térmica) como variavel independente, ja que esta ndo varia ao longo do trocador
de calor.

[ Setup |Additinna| Properties | Results

-Independent variable

@ Heat duty ) Temperature ' Vapor fraction
-Range for heat duty
@ Mumber of data points: 10 s

) Increment size:

) List of values:

- Pressure profile

Pressure profile option: Constant -

Pressure drop: a o5t hd

Figura 191 - Criando uma Hcurve com a carga térmica como variavel independente, referente ao exercicio 3.1.

Dando um Run, obtemos os resultados, assim:

| Setup Ihdditinnal Properties iﬂesults |

Point tatus Heat duty Pressure Temperature Vapor fraction
Hp. Btu/hr -  psia = | iF =
1 OK 0 1l 140 0
2 OK -12387.9 146 133769 0
3 oK -247758 146 12751 0
4 OK -37163,7 146 121,225 0
5 oK -49551,5 l4s 114912 0
& oK -619358 4 148 108574 ]
il OK -74327 3 146 102 200 0
g oK -86715,2 1456 95,8176 0
a OK -00103.1 146 89,4009 0
10 OK -111450 146 82,9587 0
11 OK -123880 146 76,4916 0
12 oK -136270 146 70 0

Figura 192 - Resultados Hcurves do exercicio 3.1.

Agora vamos plotar um grafico com a temperatura no eixo y e o nimero de pontos no eixo x. Faz-se o
mesmo agora para o TCO2 plotando essa segunda curva no mesmo grafico da primeira. Ficando como na Figura
193.
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TC-01 HCurves - 1 Results
140 57

135 S f =~@= Temperature F
B Temperature F

130+
125+
1200 gL

115+ S51F

Temperature F
g
Temperaturs

sl 451
Erys
EERS
azr

a1t

Point No.

Figura 193 - Grafico resultante dos perfis de temperatura para a questdo c) do exercicio 3.1.

E facil perceber que o grafico esta estranho, mas n3o errado. O que ocorreu é que o Aspen criou dois
eixos y com diferentes medidas. Para arruma-lo, vamos fazer com que os limites inferior e superior de ambos os
eixos y sejam iguais. Min = 40 e max = 140. Basta clicar em cima do eixo para arrumar, os valores na parte
superior da tela.

O gréfico fica como na Figura 194.

TC-01 HCurves - 1 Results

@ Temperature F
- Temperature F

Tem perature F
"
£
Temperature F
"
£

80- 80
75+ 75
70+ 70
B5- B85
60F 60
55k 55
50+ 50
ask asp

Paint No.

Figura 194 - Grafico resultante dos perfis de temperatura com os eixos ajustados para a questao c) do exercicio 3.1.

Na ultima questdao, vamos modificar a especificagdo do TC-01, ja que queremos que a corrente quente se
resfrie até 55°F, da seguinte forma.
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@ Specifications | Flash Options | Utility IInfUrmation

-Flash specifications

Flash Type: Temperature >
Pressure =

Temperature: IC' F A

Temperature change: F

Degrees of superheating: F

Degrees of subcooling: F

Preszure: 0 psia -

Duty: Btu/hr

Vapor fraction:

Pressure drop correlation parameter:

-Valid phases
Vapaor-Liquid >

Figura 195 - Especificacdes do TC-01 questdo d) do exercicio 3.1.

Clicando em Next, vamos rodar a simulacgdo.

A carga térmica nesse caso sera de 48kW e indo em Results Summary — Streams, obtemos a seguinte
tabela, na qual a temperatura de saida da corrente fria é de 60,3°F. De fato ela é maior que na primeira situacdo
e isso se deve pelo fato de que os fluidos estdo trocando mais calor: a corrente quente resfria mais e a corrente
fria, por sua vez, deve receber mais calor.

I Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display:  All streams = Format: GEMN_M at Strearn Table | [ Copy All
EFRIA = EQUENTE =~ SFRIA =  SQUENTE =
Temperature F 40 140 60,3 53
Pressure psia 146 146 146 146
Vapor Frac -{J 0 0 a
Maole Flow [bmol/hr 241,669 106,157 241,669 106,157
Mass Flow Ib/hr 15000 2000 15000 2000
Volume Flow cuft/hr 21123 34,368 213,108 32
Enthalpy Geal/hr -12,079 -3,224 -12,038 -3,266
Male Flow Ibmol/hr -
METHA-01 6,242 6,242
WATER 93,915 99915
ETHYL-01 . 241,660 241,669

Figura 196 - Resultados das temperaturas das correntes para a questdo d) do exercicio 3.1.

Exercicio 3.2. Mistura de correntes - Pontos de bolha e orvalho
a) T=284,5°C (U=500J/s)

- 0 — 0
b) TBo a—75,5 CeTOT 0—111,3 C

Lh valh

c) Q=457,324kwW
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Fluxograma proposto:

Figura 197 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.3.

Apds montar o fluxograma, vamos clicar em Next, o que nos levarad para a pagina Components, onde
vamos definir os componentes utilizados no processo, conforme a Figura 198.

@ Selection |Petr0|eum iNDnconventionaI I@Databank_& IInformation |

Select components:

Component ID Type Compeonent name Alias
N-BUTANE Conventional N-BUTANE C4H10-1
N-PENTAN Conventional N-PENTANE C5H12-1
BENZENE Conventional BENZENE CeH6

4
Find | | Elec Wizard | | User Defined | | Reorder | | Review

Figura 198 - Definigdo dos componentes para o exercicio 3.3.

Para localizar os componentes pode-se busca-los pela sua férmula molecular na coluna Alias, pelo seu
nome na coluna Component name, ou ainda, caso ndo seja possivel encontra-lo por esses dois métodos,
podemos clicar no botdo Find, onde uma nova janela aparecera com mais op¢des de busca.

Clicando novamente no botdo Next, vamos escolher o modelo termodinamico que serd utilizado na
simulagdo. Vocé pode escolher o modelo caso ja saiba qual é o mais adequado aos seus componentes ou
utilizar o Methods assistant para que o Aspen o ajude a encontrar o melhor modelo. Utilizando esse artificio, os
métodos sugeridos foram NRTL, Wilson, UNIQUAC ou UNIFAC. Vamos utilizar o modelo NRTL, que é bom para
predizer tanto equilibrios entre liquido-liquido e liquido-vapor.



@ Global | Flowsheet Sections

- Property methods & options
Method filter: COMMON
Base method: NRTL
Henry components:

~ Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA
Water solubility: 3

Referenced

~ Electrolyte calculation options

Chermnistry ID:
Use true components

Information

Method name:
NRTL - Methods assistant...
~[C] Modify
Vapor EOS: ESIG
Data set: 1 &
Liquid gamma: GMRENOMN
Data set: 1 =
Liquid molar enthalpy: ~ HLMX86
Liquid molar volume: VLMX01

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 199 - Modelo termodindamico para o exercicio 3.3.
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Ao clicarmos em Next, o Aspen nos mostrard os parametros referentes ao modelo NRTL para os
componentes envolvidos. Clicando novamente em Next, escolhemos Go to Simulation environment. Com o Next

novamente, vamos especificar as correntes do processo conforme a Figura 200, Figura 201 e a Figura 202.

| @Mixed | Cisclid | NCSolid [ Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature ~ Pressure ~ ~Composition
Mole-Flow * kmolthr

~State variables

Temperature: 65 C - Component Value

Pressure: 5 bar - N-BUTAMNE

Vapor fraction: M-PEMNTAM

BEMZEME 40

Total flow basis:  Mole -

Total flow rate: kmolfhr - Total: 40

Solvent:

Figura 200 - Especificagdes da corrente de Benzeno para o exercicio 3.3.

I & Mixed l ClSolid | NCSolid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information

Flash Type: Temperature ~ Pressure = ~Composition
Mole-Flow *  kmol/hr
~ State variables
Temperature: a0 C - Component Value
Pressure: 5 bar - M-BUTANE 40
Vapor fraction: MN-PEMTAN
BEMNZENME
Total flow basis:  Male -
Total flow rate: kmal/hr - Total: 40
Solvent:

Figura 201 - EspecificagGes da corrente de Butano para o exercicio 3.3.



196

I @ Mixed | CISolid + MCSclid | Flash Options | EQ Options | Cesting | Information

Flash Type: Temperature ~ Pressure - ~Composition
Mole-Flow > kmolthr A

- State variables

Temperature: 80 C - Component Value

Pressure: 5 bar - MN-BUTAME

Vapor fraction: M-PEMTAN 20

BEMZEME

Total flow basis: Mole -

Total flow rate: kmol/hr - Total: 20

Solvent:

Figura 202 - Especificagdes da corrente de Pentano para o exercicio 3.3.

As informag0es sobre temperatura e pressao foram dadas no enunciado. As vazdes de cada corrente foram
feitas de acordo com a composi¢do da corrente de saida, que foi dada no enunciado, com uma base molar de
100 kmol/h.

Clicando no botdo Next novamente, o Aspen nos leva as especificagdes do Heater.

@ Specifications |Flash Options I Utility IInformation |

-Flash specifications

Flash Type: Pressure *
Duty bt

Temperature: &

Temperature change: &

Degrees of superheating: (5

Degrees of subcooling: C

Pressure: 5 bar -

Duty: 500 Jfsec o

Vapor fraction:

Pressure drop correlation parameter:

-Valid phases
Vapor-Liguid o

Figura 203 - EspecificacGes do Heater para a letra a) do exercicio 3.3.

Sabe-se que a pressdo de operagdo do equipamento sera de 5 bar e a carga térmica para a letra a) é de
500J/s. Feito isso, podemos clicar no botdo Next e rodar a simulagdo.

O resultado da temperatura da corrente de saida pode ser obtido indo em Results Summary — Streams,
onde uma tabela semelhante a da Figura 204 aparecera.
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[ Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petreleum | Polymers | Solids
Display: All streams - Format: GEN_M - Streamn Table | [ Copy All
EBENZ - EBUT - EPENT -  SAIDA
P Temperature C 65 o0 a0 845
Pressure bar 5 5 5 5
Vapor Frac a I o] 0,283
Male Flow kmol/hr 40 40 20 100
Mass Flow kg/hr 312455 232494 144301 689248
Volume Flow cum/hr 3,761 241 548 2571 176,08
Enthalpy Gealthr 0,524 -1136 -0776 -1388
Mole Flow kmol/hr
MN-BUTANE 40 40
M-PENTAMN 20 20
BEMNZEME |40 40

Figura 204 - Resultados das temperaturas das correntes do exercicio 3.3.

Assim, a temperatura da corrente de saida é de 84,5°C.

Na segunda questdo, quer-se saber as temperaturas de bolha e orvalho para a composi¢do da corrente de
saida. Para isso, basta mudarmos as especificacbes do Heater, definindo pressdo e, dessa vez, fracdo de vapor.
Quando quisermos a temperatura de bolha a fracdo de vapor é 0 e, quando quisermos a temperatura de

orvalho, é equivalente a 1.

@ Specifications |Flash Options | Utility |Information |

-Flash specifications

Flash Type:

Temperature;
Temperature change:
Degrees of superheating:
Degrees of subcooling:
Pressure:

Duty:

Vapor fraction:

Pressure

Vapor fraction

500

Pressure drop correlation pararneter:

ot A 6o 8 e I o

If=ec

-Valid phases
Vapor-Liquid

Figura 205 - Especificagdes do Heater para determinar a temperatura de bolha para o exercicio 3.3.

Para obter o resultado, podemos ir novamente a temperatura da corrente de saida, pois ela tera fragdo
de vapor igual a 0, sendo, portanto, o ponto de bolha do sistema.




198

| Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display: All streams = Format GEN_M - Stream Table | [ Copy All
EBEMZ - EBUT - EPENT -  SAIDA = ot
P Temperature C 65 a0 80 735
Pressure bar i5 5 5 5
Wapor Frac |0 l: 0 0
Mole Flow kmol/hr 40 40 20 100
Mass Flow kg/hr 312455 232484 144301 688249
Volume Flow cum/hr | 3,761 241548 2571 10,739
Enthalpy Geal/hr 10,524 -1136 -0,776 -1561
Male Flow kmol/hr
MN-BUTANE 40 40
N-PENTAN 20 20
BEMZEME 40 40

Figura 206 - Resultados das correntes do processo para o Ponto de Bolha do exercicio 3.3.

Dessa forma, temos que a temperatura de bolha para a composicdo da corrente de saida sera de 75,5°C.

O mesmo é feito no caso da temperatura de orvalho, porém com fragao de vapor igual a 1.

| Material | Heat | Load | Work | Vol.3% Curves | Wt. % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display:  All streams = Format: GEN_M = Stream Tahble | [ Copy All
EBENZ =i | -EBUT - EPENT -  SAIDA = =
P Temperature C 65 90 80 1113
Pressure bar 5 5 5 5
Vapor Frac 0 i 0 i
Male Flow kmolfhr 40 40 20 100
Mass Flow kg/hr 312455 232454 144301 689249
Volume Flow cum/hr 3761 241 548 2571 639 298
Enthalpy Gealfhr 0524 -1136 -0,776 -0,887
Maole Flow kmol/hr
N-BUTANE 40 40
N-PENTAN 20 20
BEMZENE 40 40

Figura 207 - Resultados das correntes do processo para o Ponto de Orvalho do exercicio 3.3.

Portanto, a temperatura de orvalho para composi¢do da corrente de saida é de 111,3°C.

Na ultima questdo queremos determinar a carga térmica necessdria para que a corrente de saida possua
uma fracdo de vapor de 0,85. Para isso, especificamos o Heater da seguinte maneira.




|QSpeciﬁcations Flash Options | Utility | Information

-Flash specifications

Flash Type: Pressure -
Vapor fraction e

Temperature: C

Temperature change: €

Degrees of superheating: E

Degrees of subcooling: e

Pressure: 5 bar b

Duty: 500 Jsec

Vapor fraction: 0.85

Pressure drop correlation parameter:

-Valid phases
Vapor-Liguid x

Figura 208 - Especificagdes do Heater para a questdo c) do exercicio 3.3.

Clicando em Next e rodando a simulagdo temos que a carga necessaria sera de 457,324kW.

Surnrmary |Ea|ance |PhaseEquiIibrium |Uti|it_yUsage & Status

Outlet temperature: 106,405 C i
Outlet pressure: 5 bar i
Vapor fraction: 0,83

Heat duty: 457,324 kW i
Met duty: 457,324 KW i
1st liquid / Total liquid: 1

Pressure-drop correlation pararmeter:

Figura 209 - Carga térmica necessaria para atingir uma fragdo de vapor de 0,85 para o exercicio 3.3.

Exercicio 3.3. Trocador de calor cocorrente

= 0 — 0
a) Tz,fria =824°Ce szqu .= 87,9°C

ent
b) LMTD =43,82°C.

Fluxograma proposto :
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> [cavent |

EQUENTE

Figura 210 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.4.
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Apds montar o fluxograma utilizando um modelo TEMA tipo E, em configuragdo cocorrente, clicamos no
botdo Next o que nos leva para o Components, onde vamos definir os componentes envolvidos no processo,

conforme a Figura 211.

& Selection |Petrcr|eum |N0nconventi0na| |@Databar1ks |Inf0rmaticrn |

Select components:

Component ID Type Component name
ACETONE Conventional ACETONE
ETHER Conventional DIETHYL-ETHER
| 3
Find | I Elec Wizard | I User Defined | [ Reorder | [ Review

Figura 211 - Componentes envolvidos no exercicio 3.4.

Alias
C3H60-1
C4H100-5

Clicando em Next novamente, vamos definir o modelo termodinamico a ser utilizado nessa simulagao.
Vocé pode escolher o modelo caso ja saiba qual é o mais adequado aos seus componentes ou utilizar o
Methods assistant para que o Aspen o ajude a encontrar o melhor modelo. Utilizando esse artificio, os métodos

sugeridos foram NRTL, Wilson, UNIQUAC ou UNIFAC. Vamos utilizar o modelo de Wilson.

I@'Ghﬂbal IFlowsheetSer_tinns |Referenr_ed |Infnrmatinn |

-Electrolyte calculation options
Chemistry ID: -

Use true components

Heat of mixing

Poynting correction

Liquid molar enthalpy:  HLMXES
Liquid molar volume: YLMX01

Use liquid reference state enthalpy

-Property methods & options ———————————  Method name:
Method filter COMMON M WILSON - Methods assistant...
Base method: WILSON -
Henry components: - | ~[C] Modify
- Petroleum calculation options Vapor EO5: ESIG
L
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 =
Water solubility: 2 - Liguid gamma: GRWILSOMN
Data set: 1 :

Figura 212 - Modelo termodinamico utilizado no exercicio 3.4.
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Clicando em Next o Aspen nos mostrard os parametros utilizados pelo modelo de Wilson para os
componentes em questdo. Podemos clicar em Next novamente e, escolhendo Go to Simulation environment,
clicamos em Next para especificar as correntes.

| @Mixed | cisolid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Solvent:

Flash Type: Temperature ~ Pressure = Compaosition
Mole-Frac A
-State variables
Temperature: 1] C - Component Value
Pressure: 10 bar - ACETO-01 1
Vapor fraction: DIETH-01
Total flow basiss Maole A
Total flow rate: 150 kmol/hr - Total: 1
Figura 213 - EspecificacGes da corrente fria para o exercicio 3.4.
I & Mixed | CISclid | MCSclid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information
Flash Type: Temperature ~ Pressure = -~ Composition
Mole-Flow *  kmolthr A
- State variables
Temperature: 150 C - Component Value
Pressure: 10 bar - ACETOME
Wapor fraction: > ETHER 30
Total flow basisz:  Mole -
Total flow rate: kmol/hr - Total: =0

Figura 214 - EspecificagGes da corrente quente para o exercicio 3.4.

Clicando novamente no botdo Next vamos especificar o equipamento utilizado, um trocador de calor de
modelo HeatX. Ndo se esquecer de estabeler U contante de 500W/m?K na aba U Methods.
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| @ Specifications |Strc-am: | LMTD I Pressure Drop | @ U Methods | Film Coefficients | Utilities | Information

-Calculation -~ Flow arrangement
@ Shortcut Hot fluid:
(1 Detailed Flow direction: Co-current -
() Rigarous Mo, shells in series; 1
Calculate number of shells
Use Design Template File |I
-Rigorous Model ———————
Shell&iTube | Tpe o -
AirCaoled Exchanger type: |Heat exchanger
) Plate ‘
- Exchanger specification ]
Specification:
Value:
Exchanger area: 20 sqm i
Constant UA: calfsec-K
Minimurn temperature approach: 1 E -

Figura 215 - Especificagdes do HeatX juntamente com a aba U Methods para o exercicio 3.4.

Aqui vamos utilizar o método de calculo Shortcut que ndo leva em consideracdo a geometria do
equipamento e utiliza o coeficiente global como um valor constante e estipulado pelo usuario. Vamos utilizar o
modo Simulation, pois esse modo de simulacgdo ird calcular as condi¢Ges de saida tendo todas as informacgGes
de entrada, além da area de troca térmica e o coeficiente global de troca térmica.

Clicando em Next podemos rodar a simulagdo. Encontramos os resultados das temperaturas de saida indo
em Results Summary — Streams.

[Materiﬂ ‘Heat Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids

Display:  All streams = Format GEM_M = | Strearmn Table | l Copy All |
EFRIA ~ EQUENTE ~  SFRIA -  SQUENTE e

Temperature C 0 150 B24 279
Pressure bar 10 10 10 10
Wapor Frac 0 b 0 0
Maole Flow kmol/hr 150 50 150 50
Mass Flow kg/hr §712,01 370614 871201 370614
WVolume Flow cum/hr 10,662 17591 12,155 5914
Enthalpy Geal/hr -8,95 -2,813 -8,574 -3,19
Maole Flow kmel/hr
ACETONE 150 150
ETHER 50 50

Figura 216 - Resultados das correntes do exercicio 3.4.

Portanto, a temperatura de saida da corrente quente sera de 87,9°C e a temperatura de saida da corrente
fria sera de 82,4°C.

Para determinar a LMTD (diferenga de temperatura média logaritmica) vamos em resultados do HeatX,
Thermal Results e Exchanger Details.




Surnmany

-Exchanger details

Balance |ExchangerDetaiIs Pres Drop/Velocities |Eonﬂ |Uti|it_~,rUsage |@Status

Calculated heat duty:
Required exchanger area:

Actual exchanger area:

Percent owver (under) design:

Average U (Dirty):
Average U (Clean):

Uk

LMTD (Carrected):

LMTD correction factorn
Thermal effectiveness:
Mumber of transfer units:
Mumber of shells in series:

Mumber of shells in parallel:

03766825
199911
20
00443294

429923

23874

|43 8208681

i

Geal/hr

sgm

s

keal/hr-sgqm-K

calfzec-K

._{:

Figura 217 - Resultados referentes ao HeatX do exercicio 3.4.

Exercicio 3.4. Trocador de calor contracorrente

Q= 0,555881 Gcal/hr
A= 66,246m?
LMTD = 19,5°C

T=9,5C

Fluxograma proposto:
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Figura 218 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.5.

Apds montar o fluxograma utilizando um modelo TEMA tipo E e em configuragao contracorrente, clicamos
no botdo Next o que nos leva para o Components, onde vamos definir os componentes envolvidos no processo.

Como o exercicio 3.5. utiliza os mesmos componentes do exercicio 3.4. e as mesmas correntes, as suas
especificagbes sao feitas de maneira analoga.

Feitas essas etapas, clicamos em Next e vamos especificar o nosso equipamento.

._é.Speci_i.“.icaﬁnns Streams | LMTD I Pressure Drop I @U Methods | Film Coefficients | Litilities I Information
Calculation - - ~Flow arrangerment -
@ Shortcut Haot fluid:
1 Detailed Flow direction: Countercurrent
' Rigorous Mao. shells in series: |1
| Size Shell&Tube - Calculate number of shells

[T] Use Design Template File

-”Rigornus Model
Shell&Tube

AirCooled Exchanger type: |Hea

Type: esign b

exchanger

| Plate

-Exchanger specification

Specification:  Cold stream outlet temperature =
Value: 115 C hd
Exchanger area: sgm

Constant UA: calfsec-K

Minimum temperature appreach: 1 € b
Figura 219 - Especificacdes do modelo HeatX para o exercicio 3.5.

O valor da tempertura de saida da acetona foi dada no enunciado e utilizaremos o modo Design para
determinar a drea de troca térmica necessaria para essa transferéncia de calor. Ndo se pode esquecer de definir
o valor do coeficiente global de troca térmica na aba U Methods, que sera de 500W/m?.K.

Clicando em Next novamente, podemos rodar a simulacgdo.

Os resultados referentes a carga térmica, area de troca térmica e LMTD podem ser encontrados indo em
Blocks —TC - Thermal Results — Exchanger Details, conforme a Figura 220.



- Exchanger details

Summary I Balance | Exchanger Details

Pres Drop/Velocities |Zon5 I Utility Usage I & Status

Calculated heat duty:
Required exchanger area:

Actual exchanger area:

Percent over (under) design:

Awerage U (Dirky):
Awverage U (Clean):

Ua:

LMTD (Corrected):

LMTD correction factor:
Thermal effectiveness:
Mumber of transfer units:
Mumber of shells in series:

Mumber of shells in parallel:

0,555881
66,246
66,246

0

429,923

791129
19,5179

1

Geal/hr
sqm
sqm

kcal/hr-sqm-K

calfsec-K

Figura 220 - Resultados do HeatX para o exercicio 3.5.
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Portanto, a carga térmica é de 0,555881 Gcal/hr, a drea é de 66,246m? e a LMTD é de 19,5°C. Para
encontrar o valor da temperatura de saida do éter, vamos em Results Summary e Streams, conforme a seguinte

figura, onde esse valor equivale a 9,5°C.

I Material | Heat | Load | Work | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
Display: All streams = Format: GEM_M at Stream Table | [ Copy All
EFRLA - EQUENTE - SFRIA -  SOQUENTE -
Temperature C o] 150 115 95
Pressure bar 10 10 10 10
Wapar Frac a 1 a a
Male Flow kmol/hr 150 50 150 50
Mass Flow kg/hr 871201 370614 871201 3706,14
Volume Flow cum/hr 10,662 17591 12,988 5003
Enthalpy  Gealthr -8,95 -2.813 -8,394 -3,369
Male Flow kmol/hr
ACETONE 150 150
ETHER 50 50

Figura 221 - Resultados das correntes do exercicio 3.5.

Exercicio 3.5. Reaproveitamento de calor na producdo de acetaldeido

a) Q=-4334,82kW

b) 2,28152854 Gcal/hr
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c) Vaz3o de produtos = 400,22 kmol/h. Vazdo de acetaldeido = 40,32 kmol/h.
d) Emissdo de CO, = 709,79kg/h e 6 858,6 toneladas/ano.

Fluxograma proposto:

@ ARQUENTE |

Figura 222 - Fluxograma proposto para o exercicio 3.6.

Apds montar o fluxograma, vamos clicar em Next o que nos levara para a pagina Components, onde vamos
definir os componentes utilizados no processo, conforme a Figura 223.

& Selection |Petr0|eum INDnconventional |@Databanks IInformation |

Select components:

Component ID Type Component name Alias
ETHANOL Conventional ETHANOL C2H60-2
ACETALDE Conventional ACETALDEHYDE C2H40-1
OXYGEN Conventional OXYGEN 02
NITROGEN Conventional NITROGEN N2
WATER Conventional WATER H20
CARBONDI Conventional CARBON-DIOXIDE co2

»
Find | | Elec Wizard | | User Defined | | Reorder | | Review

Figura 223 - Componentes envolvidos no exercicio 3.6.

Ao invés de colocarmos Ar como um componente, colocamos oxigénio e nitrogénio separados, pois o
processo envolve reagdes em que o O, é um reagente.

Feito isso, clicamos no botdo Next e vamos a escolha do modelo termodinamico utilizado. Pode-se utilizar
o0 Methods Assistant ou escolher um modelo que considere bom para o caso. Nesse exercicio vamos utilizar o
modelo Wilson, visto que essa planta ndo opera em altas pressdes (>10bar).
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@ Global |Flowsheet5ections Referenced | Infarmation
~Property methods & options Method narmes
Method filter: COMMON - WILSON - Methods assistant...
Base method: WILSON -
Henry components: - | ([E] Medify
~Petroleum calculation options REESE Bl
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 3
Water solubility: 3 - Liquid gamma: GMWILSOM
Data set: 1 2
~ Electrolyte calculation options ——————————— Liquid molar enthalpy:  HLMX8S
Chemistry ID: - Liquid molar volume: VLMXD1
Use true components s
Poynting correction
Use liquid reference state enthalpy

Figura 224 - Modelo termodinamico utilizado no exercicio 3.6.

Podemos dar um Next e o Aspen nos mostrara os parametros envolvidos no modelo de Wilson para os
componentes do processo. Clicando em Next novamente, escolhemos Go to Simulation environment e, clicando
em Next, vamos definir as correntes de entrada: ArComp e Etanol, de acordo com a Figura 225 e a Figura 226.

[Qrvlixed |CISUIicI NCSolid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information |
Temperature ~ Pressure - ~Composition
Mole-Frac -
25 C - Component Yalue
3.6 bar - ETHANOL
ACETALDE
P OXYGEN 0,21
Mole v NITROGEN 079
300 kmol/hr - WATER
CARBONDI
Total: 1
Temperature

Figura 225 - Especificagdes de entrada da corrente de Ar comprimido para o exercicio 3.6.

Faz-se de maneira analoga para o etanol, ndo esquecendo que trata-se de etanol 70% (0,3 agua e 0,7
etanol nas fragdes molares). As condigdes de operagdo foram todas dadas no enunciado.

[ @ Mixed | CI5olid | NCSclid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information
Flash Type: Temperature ~ Pressure - ~Composition
Mole-Frac A

~State variables

Temperature: 25 C - Cornpanent Value

Pressure: 1 atm - ETHANOL 0.7

Vapor fraction: i GETAY

02

Total flow basis:  Mole - N2

Total flow rate: 72 kmaol/hr h WATER 0.3

Solvent: St

Total: 1
v | Reference Temperature

Figura 226 - Especificacdes de entrada da corrente de etanol do exercicio 3.6.

Clicando em Next, vamos agora definir as condi¢des do Reator conforme as figuras abaixo:
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& Specifications | w Reactions | Combustion | Heat of Reaction I Selectivity I PSD I Component Attr. I Utility I Information

-Operating conditions

Flash Type: Temperature  ~ Pressure T
Temperature: 360 C. s
Pressure: 3.6 bar x
Duty: Geal/hr Ny
Vapor fraction:

-Valid phases

Vapor-Liguid >

Figura 227 - Especificagdes do reator temperatura e pressao do exercicio 3.6.
A temperatura é de 360°C, considerando que a temperatura de saida dos componentes é a mesma que a
de operagao.

Agora vamos definir as reagdes envolvidas. Para inserir reagdes vamos na aba Reactions. Em seguida
clicamos no botdo New e, entdo, sdo colocados os componentes e seus coeficientes estequiométricos, bem
como a conversdo de um deles. No caso, a conversdo dada foi a do etanol, que é de 80%.

- Reactions
Rxn Mo,
1

Reaction No: @1

i~ Reactants
Component Coefficient Component Coefficient

ETHANOL Bt | ACETALDE i -
OXYGEN -0.5 WATER pic |

~Products g
) Molar extent: kmol/hr
@ Fractional conversion: 0, of component ETHANOL

[ * I [ Close

Figura 228 - Especificaces da reagdo de oxidagdo do exercicio 3.6.

Reaction No: @2

i~ Reactants
Component Coefficient Component Coefficient
ETHANOL = CARBONDI ful -

["] Reactions occ OXYGEN 4 WATER 3

~Praducts g

) Molar extent: kmol/hr
@ Fractional conversion: 0,16 of component ETHANOL

[ B | [ cose

Figura 229 - Especificagdo para a reagdo de queima do etanol do exercicio 3.6.
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A conversdo da reacdo 2 é igual a conversdo da reacdo 1 dividida por 5, também de acordo com o
enunciado, totalizando 0,16.

Vamos, entdo, definir as condi¢Ges de operacdo dos trocadores de calor, conforme a Figura 230.

& Specifications |Flash Options IUtiIity |Information |

Flash specifications -

Flash Type: Pressure "
Temperature .

Termperature: 240 C hd

Temperature change: C

Degrees of superheating: C

Degrees of subcooling: C

Pressure: 3.6 bar -

Duty: Geal/hr

Vapor fraction: ‘

Pressure drop correlation pararmeter

~Valid phases —
Vapor-Liquid x. |

Figura 230 - Especificacbes para o TC-01 do exercicio 3.6.

O TC-01 é o aquecedor do ar comprimido, e suas condi¢Ges foram dadas no enunciado.

Analogamente, faz-se o0 mesmo para o trocador de calor TCO2, evaporador de etanol. As condi¢Ges de
operagdo sdo as mesmas que as do TCO1, conforme o enunciado.

Feitos todos os passos, podemos clicar no botdo Next e rodar a simulagao.

Para determinar a carga térmica do reator vamos em Blocks — Reator - Results e, entdo, uma tabela
semelhante a da figura abaixo aparecera.

Surmmary |Ea|ar1ce |PhaseEquiIibrium IReactinns Selectivity | Utility Usage |@Status

Outlet temperature: 360 c =
Outlet pressure: 16 bar i
Heat duty: -4334 82 kW =
Met heat duty: -4334 82 kW -
Vapor fraction: 1

1st liquid / Total liquid:

Figura 231 - Especificagdes para o TC-01 do exercicio 3.6.

Portanto, a carga térmica do reator é de -4335kW. Para determinarmos a quantidade de energia
restante na corrente de calor Q3, vamos em Streams — Q3 — Results, conforme a figura abaixo. O resultado foi
de 2,3 Gcal/hr.



[ Heat | & Status

Display: Streams

Q3
QCALC Geal/hr 228152854
TBEGIN € 25,
TEMND C 240,
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Figura 232 - Resultado da corrente de calor Q3 do exercicio 3.6.

A questdo c) requer a determinagdo da composi¢do da corrente de produtos. Para tal, vamos em Streams
— Produtos — Results, conforme a seguinte figura. Sendo a vazdo total equivalente a 400kmol/h e a quantidade
de acetaldeido nessa corrente é de 40,32kmol/h.

_I Material | Vol.% Curves | Wt % Curves | Petroleum | Polymers | Solids |m
Display: Streams = Format: GEM_M o Stream Table |
PRODUTOS =
Temperature C |360
Pressure bar 36
Vapaor Frac {1
Maole Flow kmol/hr 400,224
Mass Flow kg/hr 11366,1
Volume Flow cum/hr 585241
Enthalpy  Gealfhr -7,098
Male Flow kmol/hr
ETHAMNOL 2016
ACETALDE 4032
OXYGEN |18 648
MITROGEM 237
WATER | 86112
CARBOMNDI 16,128

Figura 233 - Resultado da corrente de produtos do exercicio 3.6.

Em seguida, quer-se saber a emissdo de didxido de carbono nessa planta por hora e por ano. Para isso,
vamos em Results Summary - CO2 Emissions. O valor encontrado deve ser de, aproximadamente, 710kg/h e de
6 860 toneladas por ano.
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Summary
Hierarchy: PLAMT -
Met stream CO2e 7069.79 kg/hr ol
Utility CO2e: 0 kg/hr b
Total CO2e 70979 ka/hr sl
Met carbon fee ftax: 0 &hr .

Figura 234 - Resultados quanto a emissdo de CO2 pela planta do exercicio 3.6.

CAPITULO 4

Exercicio 4.1. Destilacdo
A proposta ndo é valida, pois o sistema etanol/agua forma um azeétropo, impedindo que se alcance a
pureza desejada. Mantendo o nimero de estdgios e mudando a recuperagdo de agua e etanol para 10% e 90%,
respectivamente, a simulagdo convergird. A temperatura da corrente de topo é 109,2°C e a de fundo, 126,4°C e
as cargas térmicas do condensador de topo e a do refervedor sdo, respectivamente, 528,91kW e 790,57kW.

Fluxograma sugerido:

Figura 235 - Fluxograma sugerido para o exercicio 4.1

Especificacdo dos componentes:

Select components:

Component [D Type Component narme Alias
WATER Conventional WATER H20
ETHANOL Conventional ETHAMNOL C2H60-2

| 3
Find l [ Elec Wizard ] [ Lser Defined l [ Reorder l [ Review

Figura 236 - Componentes selecionados para o exercicio 4.1.

Selecionar um modelo termodindmico adequado. Para a resolucdo deste exercicio, usamos o modelo
UNIQUAC, como mostra a Figura 237.



212

Property methods & options

Method filter: COMMON b
Base method: UNIQUAC v
Henry components: b

Petroleum calculation options
Free-water method:  STEAM-TA »

Water solubility: 3 »

Electrolyte calculation options

Chernistry ID: »
Use true components

Figura 237 - Modelo termodinamico selecionado para o exercicio 4.1.

Especificar a corrente de alimentagdao, como mostra a Figura 238.

Flash Type: Temperature |%| Pressure w Composition
- W
State variables Mole-Frac
Temperature: 25 C = Component Value
Pressure: 1 atm v WATER 0.8
Wapor fraction: > | ETHANOL 0.2
Total flow basis: Mole =
Total flow rate: 100 kmol/hr -
Solvent: Total:

Figura 238 - Especificacdo da corrente de alimentagdo do exercicio 4.1.

Especificar as condi¢Ses de operagdo da destiladora conforme proposto no enunciado, como mostra a
Figura 239.

Columnn specifications Pressure
@ Murmnber of stages: 10 : Condenser: 3 bar v
Reflux ratio: Reboiler: 3 bar .

Key component recoveries

Condenser specifications

Light key: @ Total condenser

Comp: ETHANOL " Partial condenser with all
vapor distillate

Recow: 0,95 . .
Partial condenser with vapor
and liquid distillate

Heavy key:

Comp:  WATER = Distillate vapor fraction: 0

Recow: 0,01

Figura 239 - Especifica¢Ges da coluna destiladora do exercicio 4.1.

Ao realizar a simulagdo, um erro sera listado, devido a alta recuperacdo de etanol utilizada, o que esta
além do ponto de azeotropia. O diagrama T-xy para o sistema a 3 bar pode ser construido no Aspen Properties
da forma como fizemos nos exercicios e exemplos anteriores. Crie um Property Set com as propriedades TBUB e
TDEW e uma analise tipo GENERIC com pressdo de 3 bar e fragdo molar de etanol variando de 0 a 1 com o
numero de pontos desejado. O grafico plotado para os resultados deve estar de acordo com a Figura 240.
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Figura 240 - Diagrama de fases T-xy para o exercicio 4.1.
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Testando com recuperagdo de 90% de etanol e 10% de 4gua na corrente de topo, os resultados
convergirdo. Em Results, na pasta da destiladora D-01, os resultados calculados podem ser encontrados, como

mostra a Figura 241.

Results

B Minimum reflux ratio:
Actual reflux ratio:
Minimurm number of stages:
Murmnber of actual stages:
Feed stage:
Mumber of actual stages above feed
Reboiler heating required:
Condenser cooling required:
Distillate temperature:
Bottom temperature:

Distillate to feed fraction:

Figura 241 - Resultados da destiladora do exercicio 4.1.

0423633

0973084

5,03968
10

945122
846122
188524
126328
108,213
126,403

026

cal/sec
cal/sec
-
L=

C

Exercicio 4.2. Componente-chave leve e componente-chave pesado na destilacdo

Este exercicio consiste em, dependendo do produto de topo e/ou de fundo desejado, qual componente
deve ser selecionado como chave leve ou chave pesado para o projeto preliminar da coluna de destilacdo. Na
resolucdo nao foi feito isto, mas é recomendavel organizar a lista de componentes em ordem decrescente de
volatilidade para que a escolha fique mais facil. A resolucdo foi feita para uma das formas possiveis de se obter
um destilado com elevada recuperagdo de metano e propano e com um produto de fundo com maior
guantidade de benzeno, tolueno e o-xileno. Outras escolhas podem ser feitas, como escolher um componente
mais pesado que o propano como chave leve e/ou um componente mais leve que o n-hexano como chave

pesado.

Fluxograma sugerido:
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Figura 242 - Fluxograma sugerido para o exercicio 4.2.

Especificando os componentes, tem-se:

Component ID Type Compeonent name Alias
» METHANE Conventional METHANE CH4
ETHANE Conventional ETHANE C2HG6
PROPANE Conventional PROPANE C3Ha
BUTANO Conventional N-BUTANE CAH10-1
PENTANO Conventional N-PENTANE C5H12-1
HEXANO Conventional N-HEXANE CoH14-1
OCTANO Conventional N-OCTANE C8H18-1
BENZENE Conventional BENZENE C6H6
TOLUENE Conventional TOLUENE CTH8
0-XYLENE Conventional 0-XYLENE C8H10-1

Figura 243 - Especificagdo dos componentes do exercicio 4.2.

Escolha do método termodinamico. Como sugerido pelo enunciado, usamos o método CHAO-SEADER.

-Property methods & options
Method filter: COMMON A
Base method: CHAO-SEA A

Henry components:

-Petroleum calculation options

Free-water method: STEAM-TA hd

Water solubility: 3 »
- Electrolyte calculation options

Chemistry ID: ~

Use true components

Figura 244 - Escolha do método termodinamico para o exercicio 4.2.

Especificagdo da corrente de alimentagdo da coluna de destilagdo:



Flash Type: Temperature |¥| Pressure hd -Composition
-State variables Mass-Frac ad
Temperature: 160 C Component Value
Pressure: 3 bar METHANE 0,142
Vapor fraction: ETHANE 0,184
PROPAME 0,166
Total flow basis: Mass b BUTAND 0,154
Total flow rate: 3000 kg/hr ~ PENTANO 0,149
HEXAMNC 0,093
selvent OCTANO 0,067
BENZENE 0,021
TOLUENE 0,013
O-XYLENE 0,011
Total: 1

Figura 245 - Especificagdo da corrente de alimentagao da destiladora

Dados de projeto para a coluna de destilagao:

no exercicio 4.2.

- Column specifications -Pressure
@ MNumber of stages: 20 ; Condenser: 3 bar
() Reflux ratio: Reboiler 3 bar
- Key component recoveries - Condenser specifications
Light key: @ Total condenser
Comp: PROPAME v ) Partial condenser with all
vapor distillate
Recov: 0,95 = . .
() Partial condenser with vapor
and liquid distillate
Heawy key:
Comp: HEXANO = Distillate vapor fraction: 0
Recow: 0,05

Figura 246 - Insercdo dos dados da destiladora no exercicio 4.2.

Resultados do balango de massa na coluna de destilagio. Observe que com a escolha dos
componentes-chave obtemos uma boa recuperagao de metano e etano e a maior parte do benzeno, tolueno e
o-xileno estdo presentes no produto de fundo.

B » D ~ F v
Maole Flow kmol/hr
METHANE 00118341 26,5421 26,554
ETHANE 0,122502 18,2349 18,3574
PROPAME 056467 10,7287 11,2934
BUTANC 2,5416 540701 7.04361
PENTANO 471002 148538 6,1954
HEXANO 307584 0,161876 323752
OCTAND 1,75622 0,0033696 1,75959
BEMZEME 0,745057 0,0614605 0,806517
TOLUENE 0417378 0,00388891 0423267
O-XYLENE 0,310187 0,000642872 0,31083

Figura 247 - Resultados do balango massico na destiladora do exercicio 4.2.
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Exercicio 4.3. Estudo de sensibilidade de uma coluna de absorcao
Como é de se esperar, ao usarmos uma quantidade maior de solvente para absorgdo, conseguiremos uma
melhor purificagdo do ar contaminado, reduzindo a concentracdo de amoénia no ar que sera lancado na
atmosfera. Os resultados da analise de sensibilidade podem ser plotados em um grafico com o auxilio do
Wizard Plot. O segundo ponto representado no grafico corresponde a vazdo de 90 kmol/h de agua, a pedida
para o item A.

0225 Sensitivity Results Curve

0,200
0,175

0,150

0,125

XNH3

0,100

0,075

0,050

0,025

010 J S Y T T Y Y
100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
VARY 1SOLV-1MIXED WATER MO LEFLOW KMOL/HR

Figura 248 - Grafico dos resultados da anélise de sensibilidade do exercicio 4.3.

Fluxograma sugerido:

ez

Figura 249 - Fluxograma sugerido para o exercicio 4.3.

Especificando os componentes, tem-se:

Component |D Type Component name Alias
» AMMONIA Conventional AMMONIA H3N
WATER Conventional WATER H20
AIR Conventional AIR AIR

Figura 250 - Especificagdo dos componentes do exercicio 4.3.

Escolha do método termodinamico. Para esta resolugdo, utilizamos o método que descreve a fase gasosa
pela equacdo de estado de Redlich-Kwong e a fase liquida pelo modelo NRTL, o método NRTL-RK.
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~Property methods & options
Method filter: ALL
Base method: NRTL-RK v

Henry components:

~Petroleurn calculation options
Free-water method: STEAM-TA w

Water solubility: 3 v

~Electrolyte calculation options

Chemistry 1D: »
Use true components

Figura 251 - Escolha do método termodinamico no exercicio 4.3.

Especificacdo da corrente de ar que passard pelo processo de purificagdo.

Flash Type: Temperature |v Pressure ~ - Composition
Maole-F
~ State variables ole-trac he
Temperature: 20 C b4 Component Value
Pressure: 1.5 atm v AMMOMNIA 0.3
Vapor fraction: WATER
AR 0.7
Total flow basis: Mole -
Total flow rate: 100 kmol/hr b
Solvent: Total: 1

Figura 252 - Especificagdo da corrente de ar contaminado no exercicio 4.3.

Especificacdo da corrente de solvente. Mesmo que o valor da vazdo seja variado durante a andlise de
sensibilidade, devemos colocar um valor. Usaremos o valor pedido pelo enunciado no item A.

Flash Type: Temperature |v| Pressure b ~Composition
- w w

~State variables Mole-Flow kmol/hr

Temperature: 60 C = Component Value

Pressure: 2 atm w AMMONILA

Vapor fraction: WATER 90

AlR

Total flow basis: Mole -

Total flow rate: kmaol/hr L

Solvent: Total: 90

Figura 253 - Especificacdo da corrente de dgua no exercicio 4.3.

Especificagdo do bloco RadFrac:

~Setup options

Calculation type: Equilibrium b

Mumber of stages: 10 3
Condenser: None »
Reboiler: None »
Valid phases: Vapor-Liguid v
Convergence: Stendard »

Figura 254 - Configuragdo da coluna de absorgdo no exercicio 4.3.
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Especificagdo da variavel que sera manipulada na andlise de sensibilidade: a vazdo de 4dgua alimentada.

-Manipulated variable -Values for varied variable

Type: Maole-Flow » _) List of values

Strearn: S0LWv-1 b

Substream: MIXED » @ Qverall range

Component: WATER b Lower 30

Units: krnol/hr Upper: 1000
#Points: Incr: 50
-Report labels
Line 1: Line 2:
Line 3: Line 4

Figura 255 - Escolha da varidvel manipulada na anélise de sensibilidade no exercicio 4.3.

Definicdo da variavel estudada, no caso, a fracdo molar de amdnia na corrente gasosa de saida.

- Select a vanable category and reference

Variable name: @ XNH3 w| [ Reference
. . v
oy Type: Mole-Frac
_ Stream: GAS-2 hd
AN
Substream: MIXED b
R Compecnent: AMMONIA >
@) Streams
) Model Utility
() Physical Property Parameters
() Reactions

Figura 256 - Escolha da varidvel estudada na analise de sensibilidade no exercicio 4.3.

Escolha da expressao que sera analisada. No caso, somente a varidvel XNH3 criada anteriormente.

Column Mo. Tabulated variable or expression
1 XNH3

Figura 257 - Expressdo avaliada na analise de sensibilidade do exercicio 4.3.

Exercicio 4.4. Otimizacdo de uma coluna de destilacdo
Concluida a simulagdo, devem ter sido calculados o numero tedrico de estagios, a carga térmica do
condensador e do refervedor e, claro, o prego estimado pela fungdo objetivo para instalar e operar por 10 anos
a coluna de destilagdo. Indo aos resultados, dentro da pasta Results na pasta do estudo de otimizagdo, serdo
encontrados os resultados para NP, CQ e RQ.

Variable Initial value Final value Units
NP ) 19,5185
ca 136694 101986 CAL/SEC
RO 127333 92346,8 CAL/SEC

Figura 258 - Resultados ao final da convergéncia dos célculos de otimizagao do exercicio 4.4.

Para o custo da coluna, procure Convergence > Convergence > SOLVERO1 > Results. L4 estara o resultado
da fungdo objetivo e informagdes sobre o calculo iterativo.



Objective function value: 136776478

- lteration count

MNumber of iterations on last outer loop: 2

Total number of flowsheet passes: 10

Mumber of flowsheet passes on last outer loop: 10

Figura 259 - Resultado da fungao objetivo da otimizagdo no exercicio 4.4.

Fluxograma sugerido:

Figura 260 - Fluxograma sugerido para o exercicio 4.4.

Especificando os componentes, tem-se:

Component 1D

» MCV
DCE
HCL
C2H2

Type Component name
Conventional VINYL-CHLORIDE
Conventional 1.2-DICHLOROETHANE
Conventional HYDROGEN-CHLORIDE
Conventional ACETYLENE

Alias

C2H3CL
C2H4CL2-2
HCL

C2H2

Figura 261 - Especificagdo dos componentes do exercicio 4.4.
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Escolha do método termodindmico. Escolnemos o método de Soave-Redlich-Kkwong (SRK), devido a
presenga do acido cloridrico, que possui baixa temperatura critica e esse método é capaz de descrever

satisfatoriamente sistemas préximos da regido critica, bem como em condi¢Ges supercriticas.

Henry components:

-Petroleumn calculation options
Free-water method: STEAM-TA
Water solubility: 3

-Property methods & options ————
Method filter: COMMON
Base method: SRK

-Electrolyte calculation options

Chemistry 1D:
Use true components

Especificagdo da corrente de alimentacdo:

Figura 262 - Escolha do modelo termodinamico do exercicio 4.4.



Flash Type: Pressure % | Vapor Fraction |¥ - Composition
v
~State variahles Mole-Frac
Temperature: C Compoenent Value
Pressure: 26 atm v MCV 0,432
Vapor fraction: 0 DCE 0.086
HCL 0,478
Total flow basis: Mole = C2HZ 0,004
Total flow rate: 100 kmol/hr -
Solvent: Total: 1

Figura 263 - Especificacdo da corrente de alimentagdo do exercicio 4.4.

Especificagdo do bloco DSTWU:

~Celumn specifications
(@ Mumber of stages:
() Reflux ratio:

hdtd

~Pressure
Condenser: 12 bar ~
Reboiler: 12 bar

- Key component recoveries

~Condenser specifications

Light key: @ Total condenser

Comp:  MCV = () Partial condenser with all
vapor distillate

Recow: 0,95 . .

() Partial condenser with vapor

and liquid distillate

Heawy key:

Comp:  DCE = Distillate vapor fraction: 0

Recow: 0,01

Figura 264 - Configuragao da destiladora do exercicio 4.4.

Definigao da varidvel NP:

Type: Block-Var ®
Block: D-01 =
Variable: NSTAGE w
Sentence: PARAM

Figura 265 - Parametros da varidvel nimero de pratos (NP) no exercicio 4.4.

Definigdo da variavel CQ:

Type: Block-Var »
Block: D-01 ™
Variable: COND-DUTY ¥
Sentence: RESULTS

Units: calfsec

Figura 266 - Parametros da variavel carga térmica do condensador (CQ) no exercicio 4.4.

Defini¢do da variavel RQ:



221

Type: Block-Var »
Block: D-01 v
Variable: REB-DUTY v| (2]
Sentence: RESULTS

Units: calfsec

Figura 267 - Parametros da varidvel carga térmica do refervedor (RQ) no exercicio 4.4.

Lista com as variaveis definidas para o cdlculo da fungao objetivo:

Flowsheet variable  Definition

» NP Block-Var Block=D-01 Variable=MN5TAGE Sentence=PARAM
cQ Block-Var Block=D-01 Yariable=COMD-DUTY Sentence=RESULTS Units=cal/sec
RQ Block-Var Block=D-01 Variable=REB-DUTY Sentence=RESULTS Units=cal/sec

Figura 268 - Lista com as variaveis definidas para a fungdo objetivo do exercicio 4.4.

Nao foram especificadas restricbes de projeto, entdo nossa fungao objetivo esta irrestrita. Escreva apenas
o nome dela (PHI) e, na aba Fortran, escreva as sentengas fornecidas. Tome cuidado com as unidades usadas na
sua simulacdo e também com a posicdo dos caracteres. As linhas com comentarios devem comegar com “C” e
as sentencgas propriamente ditas devem comecar no 72 caractere. No rodapé vocé pode ver em que linha e
coluna esta para te auxiliar.

- Objective function

# EXIFI"IIZEPHI

@ Minimize

Figura 269 - Definicao da fungdo objetivo do exercicio 4.4.

Definigcdo da variavel a ser manipulada para a otimizagdo e seu intervalo numérico.
Yariable number: 1 A

|| Disable variable

-Manipulated variable -Manipulated variable limits

Type: Block-Var b Lower: B
Block: D-01 v Upper: 100
Variable: NSTAGE v| |44
-Report labels
Sentence: PARAM Line 1: Line 2:
Line 3: Line 4:

-Step size parameters

Step size:

Maximum step size:

Figura 270 - Escolha do intervalo numérico para a variavel manipulada na otimizagdo no exercicio 4.4.

CAPITULO 5

Exercicio 5.1. Aromatizacdo de n-heptano

O uso do reciclo do n-heptano ndo reagido traz grandes vantagens, pois, com a simulagdo, é possivel
observar que o rendimento do processo é de quase 100%, isto €, pra os 20 Ibmol/h da alimentacdo virgem, sdo
produzidos, aproximadamente, 20 lbmol/h de tolueno.



Fluxograma sugerido:

RECICLOD

=[]

WIXER

EXTRATOR

Figura 271 - Fluxograma sugerido para o exercicio 5.1.

Comece especificando todos os componentes existentes no processo.

Component 1D Type Component name Alias
» HEPTANE Conventional N-HEPTANE CTH16-1
BENZENE Conventional BENZENE CeH6
HYDROGEN Conventional HYDROGEN H2
TOLUENE Conventional TOLUENE C7TH8

Figura 272 - Especificagdo dos componentes para o exercicio 5.1.
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Em seguida, escolha o método termodinamico. O enunciado deste exercicio pede que seja usado o

método CHAO-SEADER, o qual utilizaremos na resolugdo a seguir:

-Property methods & options
Method filter: COMMON
Base method: CHAO-SEA

Henry components:

-Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA v
Water solubility: 3 b4

- Electrolyte calculation options

Chemistry D: v
Use true compeonents

Figura 273 - Escolha do método termodinamico para o exercicio 5.1.

Passando para o ambiente de simulagdo, comegaremos a especificar as correntes do processo. Primeiro, a

corrente de alimentagdo virgem e, depois, a corrente de benzeno usado na coluna de extragao.

Flash Type: Temp ure v P v -Composition
- A4

State variables Mole-Flow ¥ | Ibmol/hr

Temperature: i F x Component Value

Pressure: 1 atm v HEPTAMNE 20

Vapor fraction: BEMZENE

HYDROGEN

Total flow basis: Mole hd TOLUENE

Total flow rate: kmol/hr -]

Solvent: Total: 20

Figura 274 - Especificacdo da corrente de alimentagdo virgem do processo no exercicio 5.1.
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Flash Type: Temperature |v| P v - Composition
- v v

R Mole-Flow Ibmal/hr

Temperature: 180 F s Component Value

Pressure: 1 atm hd HEPTANE

Vapor fraction: BENZENE 100

HYDROGEN

Total flow basis: Mole hd TOLUEME

Total flow rate: kmol/hr a2

Solvent: Total: 100

Figura 275 - Especificagdo da corrente de benzeno no exercicio 5.1.

Configuradas as correntes, prosseguiremos para a definicdo das condi¢cGes de operagdo do reator
estequiométrico e da estequiometria da reacdo.

-Operating conditions

Flash Type: Temperature |¥| Pressure v
Temperature: 425 F w
Pressure: 0 bar 2
Duty: cal/sec

Vapor fraction:

-Valid phases
Vapor-Liquid v

Figura 276 - Escolha das condigdes de operagdo do reator do exercicio 5.1.

Reaction No: @1 v
- Reactants -Products
Component Coefficient Component Coefficient
HEPTANE -1 TOLUENE 1
HYDROGEN 4

- Products generation

) Molar extent: kmol/hr

@ Fractional conversion: 0,15 of component HEPTANE hs

Figura 277 - Estequiometria da reagdo de aromatizacdo de n-heptano no exercicio 5.1.

Depois de configurado o reator, especificaremos as operagGes de separagdo no processo. Os blocos Sep
utilizados necessitam apenas que sejam informadas as fragdes dos componentes que estardo presentes em
uma determinada corrente de saida em relagdo a sua alimentagdo. Como a coluna de extragao obtém benzeno
e tolueno no fundo, colocaremos fragdo 1 para eles e 0 para os outros componentes. Ja o separador que retira o
gas hidrogénio do processo tera fracdo 1 para o hidrogénio e 0 para os outros componentes. Deve-se prestar
atencdo a qual corrente vocé esta usando como referéncia para essas fracoes de particdo.

- Outlet streamn conditions

Outlet stream: PRODUTOS A
Substream: MIXED v
Component ID Specification Basis Value Units
HEPTANE Split fraction 0
BENZENE Split fraction 1
HYDROGEN Split fraction 0
TOLUENE Split fraction 1

Figura 278 - Especificagdo do extrator (bloco Sep) do exercicio 5.1.



224

~Qutlet stream conditions

Outlet stream: H2 v
Substrearn: MIXED v
Component ID Specification Basis Value Units
HEPTANE Split fraction 0
BENZENE Split fraction 0
HYDROGEN Split fraction 1
TOLUENE Split fraction 0

Figura 279 - Especificagdo do extrator (bloco Sep) do exercicio 5.1.

Por fim, nos resta configurar os dois blocos Heater. Basta informar para cada um a temperatura na qual a
saida se encontra e, ndo havendo informagdes sobre perda de carga, colocamos o valor O para o campo
Pressure.

~Flash specifications

Flash Type Temperature -
Pressure -

Temperature 425 F -

Temperature change C

Degrees of superheating C

Degrees of subcooling C

Pressure 0 bar -

Duty Geal/hr

Wapor fraction

Pressure drop correlation parameter

[ Always calculate pressure drop correlation parameter

Figura 280 - Especificacdo do aquecedor (TC-1) do exercicio 5.1.

- Flash specifications

Flash Type Temperature -
Pressure -

Ternperature 180 C -

Ternperature change C

Degrees of superheating C

Degrees of subcooling C

Pressure 0| bar -

Duty Geal/hr

Vapor fraction

Pressure drop correlation parameter

["] Always calculate pressure drop correlation parameter

Figura 281 - Especificacdo do aquecedor (TC-2) do exercicio 5.1.



225

Feito isso, execute a simulacdo e verifique na pasta de resultados a planilha em Streams Summary.

Exercicio 5.2. Producdo de acetato de etila
Apds a simulagdao, encontramos na pasta de resultados que a produgdo de acetato de etila é de,
aproximadamente, 120 kmol/h.

Fluxograma sugerido:

Figura 282 - Fluxograma sugerido para o exercicio 5.2.

Comece especificando os componentes existentes no processo.

Component D Type Component name Alias
» WATER Conventional WATER H20
ETHANOL Conventional ETHANOL C2H60-2
ACETATO Conventional ETHYL-ACETATE C4H802-3
ACIDO Conventional ACETIC-ACID C2H402-1

Figura 283 - Especificacdo dos componentes para o exercicio 5.2.

Para a resolugdo deste exercicio, utilizamos o modelo NRTL, acreditando que ele descreva bem o sistema.

-Property methods & options
Method filter: COMMON ~
Base method: NRTL ~
Henry components: v
- Petroleurn calculation options
Free-water method:  STEAM-TA v
Water solubility: 3 v
- Electrolyte calculation options
Chemistry [D: »
Use true components

Figura 284 - Escolha do método termodinamico no exercicio 5.2.

Em seguida, passamos para a especificacdo da corrente de entrada do reator.
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Flash Type: Temp ure v P v ~Composition
b "

_State variahles Mole-Flow kmol/hr

Temperature: 70 C - Component Value

Pressure: 1 atm » WATER 9

Vapor fraction: ETHAMNOL 187

ACETATO

Total flow basis: Mole w ACIDO 194

Total flow rate: kmol/hr -]

Solvent: Total: 290

Figura 285 - Especificacdo da corrente de alimentagdo do CSTR do exercicio 5.2.

E entdo, para a configuragao do CSTR. No box Holdup, devemos, mudar para Liquid only, pois consta no
enunciado que a reagdo ocorre em estado liquido.

[OSpecificatiuns }Streams IQReactions PSD | Component Attr. ]Utiliry lCataIyst ]Infcrmation 1

~ Operating conditions

Pressure: 0 bar =
@ Temperature: 70 C -
© Duty: cal/sec

© Vapor fraction:

-Holdup
Valid phases: Liquid-Only A
Specification type: Reactor volume A
~ Reactor ~Phase
Volume: 140 1 - Phase:
Resi. time: hr Volume: [
Volume frac:
Residence time: hr

Figura 286 - Especificagcdo do CSTR (aba Specifications) do exercicio 5.2.

V4 a pasta Reactions e crie um novo conjunto de reagdes expressadas por uma lei de poténcia. Defina a
estequiometria da reagdo. Preste atenc¢do ao enunciado: a reagao é reversivel e de primeira ordem com relagdo
a cada componente. Com as informagdes disponiveis, devemos colocar a estequiometria e, depois, a cinética
para a reagao direta e para a reagdo inversa de producgdo de acetato de etila.

Reaction No: @1 = Reaction type:  Kinetic -
~ Reactants  Products
Component Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent
ETHANOL -1 1 WATER 1
ACIDO -1 1 ACETATO 1

Figura 287 - Estequiometria da reagdo direta de produgdo de acetato de etila no exercicio 5.2.

Reaction No.: @2 = Reaction type:  Kinetic -
~ Reactants  Products
Component Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent
ACETATO -1 1 ETHANOL 1
WATER -1 1 ACIDO 1

Figura 288 - Estequiometria da reagdo inversa de produgdo de acetato de etila no exercicio 5.2.



1) ETHANOL(MIXED) + ACIDO(MIXED) --> WATER(MIXED) + ACETA v

Ri

eacting phase: Liguid

-Power Law kinetic expression
Kinetic factor=k(T/To) N e ~(E/RI[1/T-1/To]
Kinetic factor=kT N e -E/RT

If To is specified:
If To is not specified:

k: 1.9e+08
n: o

E: 5,95e+07
To:

[Ci] basis Molarity

v Rate basis:

J/kmol
C

Reac (vol) ~

Figura 289 - Cinética da reagdo direta de produgdo de acetato de etila no exercicio 5.2.

2) ACETATO(MIXED) + WATER(MIXED)

Reacting phase: Liquid

-Power Law kinetic expression
Kinetic factor=k(T/To) " e -(E/R)[1/T-1/To]
Kinetic factor=kT N e -E/RT

If To is specified:
If To is not specified:

k: 2e+07

n 0

E: 5,95e+07
To:

[Ci] basis: Molarity

v Rate basis:

J/kmol
C

Figura 290 - Cinética da reagdo inversa de produgdo de acetato de etila no exercicio 5.2.

--» ETHAMOL(MIXED) + ACI |»

Reac (vol) ~
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Com isso, a simulagdao estara preparada para ser executada. Corra a simulagao e verifique os resultados

pedidos no enunciado.

Exercicio 5.3. Producdo de propilenoglicol pela hidratacdo de éxido de propileno
Com este reator batelada, ao concluir a simulagdo, observaremos uma producédo de cerca de 4,8kmol/h.

Perfil de temperatura em relagdo ao tempo no reator:

42 r

40

Temperature C

24,

=@ Temperature C

REATOR (RBatch) - Profiles Overall

0,000 0.0

Time hr

10 0,020 0,030 0,040 0,050 0,060 0,070 0,080 0,090 0,100 0,110 0,120 0,130 0,140 0,150 0,160 0,170 0,180 0,130 0,200

Figura 291 - Temperatura do reator ao longo do tempo no exercicio 5.3.

Comece especificando todos os componentes existentes no processo.
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Component [D Type

Component name Alias
» PROPOX Conventional PROPYLENE-OXIDE C3H60-4
WATER Conventional WATER H20
PROPDIOL Conventional PROPANEDIOL-1,2 C3H802-2

Figura 292 - Especificagdo dos componentes do exercicio 5.3.

Em seguida, escolha o modelo termodinamico. Na resolugao deste exercicio utilizamos o modelo NRTL.

- Property methods & options
Method filter: COMMON v
Base method: NRTL ~

Henry components:

-Petroleumn calculation eptions ——————
Free-water method:  STEAM-TA A
Water solubility: 3 R

- Electrolyte calculation options

Chemistry ID: v
Use true components

Figura 293 - Escolha do método termodindmico no exercicio 5.3.

Depois, especificamos o carregamento do reator tabelada, a sua corrente de entrada.

Flash Type: Temperature || Pressure v -Composition
v v

State variables Mole-Flow kmol/hr
Temperature: 24 C - Component Value
Pressure: 3 bar v PROPOX 18,7

Vapor fraction: WATER 300

PROPDIOL 0

Total flow basis: Mole hd

Total flow rate: kmol/hr hd

Solvent: Total: 2187

Figura 294 - Especificacdo da carga do reator batelada no exercicio 5.3.

E entdo vamos para as configuracGes do reator. Na aba Specifications, em Reactor operating specification,
colocamos 0 para Constant heat duty, pois o reator opera adiabaticamente.

- Reactor operating specification

- Pressure specification
Constant heat duty -7 Specify reactor pressure -7
Reactor pressure:
Duty: o calfsec v
0 bar »
Catalyst loading:
o kg A
-Valid phases
Reactor: Liguid-Only hd
Vent accumulator:  Vapor-Only

Figura 295 - Configuragdo do reator batelada (aba Specifications) do exercicio 5.3.

Em seguida, definimos na aba Stop Criteria as condigdes de parada da batelada.
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 Stop criteria
Criterion no. 1
Location Reactor
Variable type Time
Stop value 0.2
Unit hr
Component
Substream
Property set ID
Approach from

Figura 296 - Configuracdo do reator batelada (aba Stop Criteria) do exercicio 5.3.

Na aba Operation Times, escolhemos as condig¢Ges dos ciclos de batelada.

~ Batch cycle time

@ Total cycle time: 12 min w
(0) Batch fead time: 1 min
Down time: 0 hr

 Profile result time

Maximum calculation time: 0,2 hr
Time interval between profile points: 1 min
Maximum number of profile points: 14 c

Figura 297 - Configuragdo do reator batelada (aba Operation Times) do exercicio 5.3.

Em seguida, seguimos o procedimento para especificar as reagdes que ocorrem apds criar um conjunto de
reacOes expressadas por lei de poténcia na pasta Reactions. Primeiro, a estequiometria da reagao e, depois, sua
cinética.

Reaction No: @1 o Reaction type:  Kinetic x
~Reactants ~ Products
Compenent Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent
PROPOX -1 2 PROPDIOL 1
WATER -1

Figura 298 - Estequiometria da reacdo de hidratagdo do éxido de propileno no exercicio 5.3.

1) PROPOX(MIXED) + WATER{MIXED) --» PROPDIOL(MIXED] v
Reacting phase: Liguid v Rate basis: Reac (vol) b
~Power Law kinetic expression

If To is specified: Kinetic factor=k(T/To) " e -(E/R)[1/T-1/Te]

i Fiadk ot kT N e -E/RT

If To is not specified:  Kinetic factor=kT M &

ke 9,15e+22

E: 1,556e+08 J/kmol v

To: C

[Ci] basis: Maolarity b

Figura 299 - Cinética da reagdo de hidratagdo do éxido de propileno no exercicio 5.3.
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Depois voltar ao bloco do reator e colocar a rea¢do na aba Reactions. Por fim, executar a simulagdo e
verificar a planilha com os resultados do balango massico do processo.

Exercicio 5.4. Producgao de fenilbenzeno pela desidrogenagao de benzeno

Item a)
10 Block REACTOR: Composition
ook 0= ceHo
' -0~ c12H10
7 H2
~08}
g 5 C18H14
=
807
£
06
S
B
205
£
8
@ 04
£
5 03[
kS
©
D
o 0'2 -
01
0,0
o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Length meter
Figura 300 - Perfil de concentragdes no PFR do exercicio 5.4.
Item b)

A pressdo da corrente de alimentacdo deve ser aproximadamente 4,5 bar.

Fluxograma sugerido:

REACTOR

Figura 301 - Fluxograma sugerido para o exercicio 5.4.

Comece especificando todos os componentes existentes no processo.

Component [D Type Component name Alias
» C6H6 Conventional BENZENE C6HE6
C12H10 Conventional DIPHENYL C12H10
H2 Conventional HYDROGEN H2
C18H14 Conventional M-TERPHENYL C18H14-2

Figura 302 - Especificagdo dos componentes do exercicio 5.4.

Em seguida, escolha o método termodindmico. Para a resolugdo deste exercicio, usamos o método

.

SYSOPO, para sistemas ideais. Como a temperatura da reagdo é elevada e a pressdo é relativamente baixa,

esperamos que essa hipdtese seja proxima do que aconteceria na realidade.



- Property methods & options
Method filter: COMMON
Base method: SYSOFO

Henry components:

~Petroleumn calculation options
Free-water method: STEAM-TA
Water solubility: 3

~Electrolyte calculation options

Chemistry ID:
Use true components

Figura 303 - Escolha do método termodinamico para o exercicio 5.4.

Em seguida, especifique a corrente de alimentagdo do reator.

Flash Type: Temperature |v| Pressure v - Composition
~State variables Mass-Flow ]| leg/hr
Temperature: 760 C Component Value
Pressure: 1.5 bar C6HE 10
Vapor fraction: C12H10
H2
Total flow basis: Mole v C18H14
Total flow rate: kmol/hr a2
Solvent: Total: 10

Figura 304 - Especificacdo da corrente de alimentagdo do PFR no exercicio 5.4.
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No bloco do PFR, na aba Specifications, escolhemos a opg¢do de operagdo a uma temperatura especificada,
a qual serad a temperatura de entrada do reator.

Reactor type:  Reactor with specified temperature

~ Operating condition

Location

@ Constant at inlet temperature
(0) Constant at specified reactor temperature

() Ternperature profile

Ternperature
C

Figura 305 - Configuragdo do PFR (aba Specifications) do exercicio 5.4.

Na aba Configuration, inserimos os principais dados geométricos do PFR, no caso, os que foram fornecidos

no enunciado.

] Multitube reactor

MNumber of tubes:

[”] Diameter varies along the length of the reactor

~Reactor dimensions

Ll

Length: 10 meter -
Diameter: 0.5 in
~Elevation
Reactor rise: 0 meter
Reactor angle: 0 deg
~Valid phases
Process stream: Vapor-Only -]
Thermal fluid stream:  Vapor-Liguid

Figura 306 - Configuracdo do PFR (aba Configuration) do exercicio 5.4.
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Agora, passamos para a configuracdo das reagdes. Na pasta Reactions do painel de navegacdo, crie um
conjunto de reagGes com lei de poténcia. Lembre-se que sdo duas reagdes reversiveis ocorrendo, entdo
precisamos especificar 4 estequiometrias e 4 cinéticas. Outro ponto importante para lembrar é que os
coeficientes estequiométricos devem ser escritos de tal forma que o coeficiente do reagente limitante seja 1. Os
expoentes a serem usados devem seguir o que foi dito no enunciado, de que as reagdes podem todas ser
consideradas elementares, entdo os expoentes serdo iguais aos coeficientes estequiométricos das reagdes
como foram dadas.

Reaction No. @1 - Reaction type  Kinetic -
- Reactants - Products
Component Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent
CoHG -1 2 C12H10 0.5
H2 0.5

Figura 307 - Estequiometria da reagdo principal direta do exercicio 5.4.

1) CeHE --= 0.5 C12HTO({MIXED) + 0,5 HZ(MIXED)

-

-

Reacting phase Vapor Rate basis Reac (vol)

-Power Law kinetic expression

If To is specified

If To is not specified

k
n
E
To
[Ci] basis

Kinetic factor

_K(T/To) M e ~(ERI/T-1/To]

Partial pressure

Kinetic factor =kT M e “E/RT

3.235e-06
o

30190 cal/maol -

C -

Edit Reactions

Figura 308 - Cinética da reacgdo principal direta do exercicio 5.4.
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Reaction Mo, @2 A Reaction type  Kinetic A
~ Reactants ~ Products
Component Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent
H2 -0.5 0.5 CoHG 1
C12H10 -0.5 0.5
]
Figura 309 - Estequiometria da reagdo principal inversa do exercicio 5.4.
205H2 +05CA12H10 --= CeHE(MIXED) -
Reacting phase Vapor - Rate basis Reac (vol)
~Power Law kinetic expression
If To is specified Kinetic factor =k(T/Ta) N e ~(E/RI/T-1/Te]
= — = = _ n _E‘J'R'r
If To is not specified Kinetic factor =kT " e Edit Reactions
k 1.0205e-05
n o
E 30190 cal/mol -
To c - Solids
[Ci] basis Partial pressure -
Figura 310 - Cinética da reacdo principal inversa do exercicio 5.4.
Reaction No. @3 - Reaction type  Kinetic hd
~ Reactants ~ Products
Component Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent
CaHG -1 1 C18H14 1
C12H10 -1 1 H2 1

(o) (oo ]

Figura 311 - Estequiometria da reagdo secunddria direta do exercicio 5.4.
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) CeHE + C12H1D --» CI12HT14(MIXED) + H2(MIXED) -

Reacting phase Vapor - Rate basis Reac (vol) -

-Power Law kinetic expression
Kinetic factor —k(T/To) M e ~(E/R)[1/T-1/Tc]
Kinetic factor =kT " e "E/RT

If To is specified

If To is not specified Edit Reactions

k 3.7545e-06
n Q
E 30190 cal/mol -
Ta C -
[Ci] basis Partial pressure -

Figura 312 - Cinética da reagdo secunddria direta do exercicio 5.4.

Reaction No. @4 A Reaction type  Kinetic A
- Reactants - Products
Component Coefficient Exponent Component Coefficient Exponent

H2 -1 1 C6HG6 1

C18H14 -1 1 C12H10 1
(b

Figura 313 - Estequiometria da reagdo secundaria inversa do exercicio 5.4.

A H2 + C13H14 --» CeHB(MIKED) + C12HT10(MIXED) -

Reacting phase Vapor - Rate basis Reac (vol) -

-Power Law kinetic expression
Kinetic factor —k(T/To) N e ~(E/RI1/T-1/Ta]
Kinetic factor =kT N e “E/RT

If To is specified

If To is not specified

Edit Reactions
k T7.9544e-06
n o
E 30190 cal/mol -
To C hd
[Ci] basis Partial pressure -

Figura 314 - Cinética da reagdo secundaria inversa do exercicio 5.4.

Apds configurar as reagdes, adicionar o conjunto delas ao bloco do PFR na aba Reactions. Para desenhar os
perfis, va ao bloco do PFR e, na pasta Profiles, observe a tabela. Vocé pode mudar a op¢do em View para ver
outras tabelas de resultados. Use o Plot Wizard para desenhar os perfis.
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-Process stream profiles

View Mass composition = Substream MIXED -
Length =l
meter - CeHE C12H10 H2 C18H14
» 0 1 0 0 0
1 0,902049 0088714 0,00129865 0,00793843 =
2 0817787 0152963 000246839 00267813
3 0,745273 0,200267 000350985 0,0509504 |
4 0682778 0,233895 000442985 00768994
5 0,628802 0263495 0,00323819 0102465
6 0582069 0,2836 0,00394589 0126385

Figura 315 - Tabela com os resultados dos perfis de composi¢ao no PFR do exercicio 5.4.

Para resolver o item B, mude os valores na corrente de alimentac¢do e na configuracdo do reator conforme
pede o enunciado. Em seguida, em Flowsheeting Options, crie uma nova especificacdo de projeto e dé um
nome a ela. Comegaremos criando a variavel que receberd a vazdo produzida de fenilbenzeno (C;,H;,) no
processo.

- Select a vanable category and reference

Variable name: @ PC12H10 v| - Reference

. | w
o Type: Mass-Flow
Al Stream: PRODUCT v

Substream: MIXED

© Blodcs Component:  C12H10
@ Streams Units: kg/hr
) Model Utility

) Physical Property Parameters

) Reactions

-EQ input
Open variable: E]

Description:

Figura 316 - Escolha da varidvel da especificagdo de projeto no exercicio 5.4.

Em seguida, na aba Spec, escrevemos o nome da variavel criada e o valor desejado para ela, no caso,
25kg/h.

- Design specification expressions
Spec PC12H10

Target 25
Tolerance 0.001

Figura 317 - Especificacdo de projeto para o exercicio 5.4.

Por fim, colocamos na aba Vary, um intervalo numérico em que serd mudada a pressdo da corrente de
alimentacdo do reator. Nesta resolucdo, fizemos para o intervalo de 1,5 a 10 bar, em que a solucdo estava
presente. E importante observar que, quando n3o é possivel a convergéncia dos resultados, deve-se verificar se
a resposta encontra-se no intervalo informado. Neste exercicio, avaliamos o efeito da pressdo sobre a conversdo
da reagdo porque sua taxa se da em func¢do das pressdes parciais.



Manipulated variable

Type: Stream-Var
Stream: FEED
Substrearn: MIXED
Varisble (33 PRES

Units: bar
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Manipulated variable limits

Lower: 1.5

Upper 10

Step size: 0.1
Maximum step size: 0.5
Report labels

Line 1z Line 2: Line 3: Line 4:
FEED PRESSUF

EQ input
Open variable:

Description:

Figura 318 - Intervalo numérico para a manipulagao da pressao nos calculos do exercicio 5.4.

Ao final da simulagado, volte a pasta da especificagdo de projeto e veja em Results a pressao calculada e o

valor atingido para a produgdo de fenilbenzeno.

CAPITULO 6

Exercicio 6.1. Bombas 1
a) H=1982m
b) NPSH,= 0,84 m.

c) n=0,296

d) Para 70°C 0 NPSHg4= 9,92 m, H=192,7 m e n=0,296.

e) Quanto menor for a temperatura, menor serd a pressdo de vapor, portanto tera um maior NPSH
disponivel. Para o primeiro caso, com temperatura igual & 90°C sera dificil encontrar uma bomba que
requira menos que 1,6 m e, portanto, sera necessario trocar alguma das condi¢es do processo.

Fluxograma sugerido:

SAIDA Ei}

BOMBA

Figura 319 - Fluxograma sugerido para o exercicio 6.1.

Apos montar o fluxograma pode-se agora comegar a completar os dados referentes ao processo. Apos
clicar no botdo Setup ird aparecer uma tela onde terd lacunas para a identificagdo da simulagdo e a escolha do
sistema de medidas. Podemos completa-los e em seguida clicar no botdo Next, ou utilizar o atalho “F4” e
deve-se escolher os compostos que serdo trabalhados, cloreto de vinila (vinyl chloride) e dicloro etano

(1,2-Dichloroethane).
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@ Selection | Petroleum | Monconventional | Enterprise Database | Information

Select components:

Component ID Type Component name Alias

» 1:2-D-01 Conventional 1,2-DICHLOROETHANE C2HACL2-2
VINYL-01 Conventional VINYL-CHLORIDE C2H3CL
Find l [ Elec Wizard l [ User Defined l [ Reorder l [ Review

Figura 320 - Componentes exercicio 6.1.

Clicando novamente no botdo Next serd solicitada a escolha dos métodos e modelos para o calculo das
propriedades usadas no processo. Adotamos UNIF-LL (UNIFAC para sistemas liquido-liquido com a equacdo de
Redlich-Kwong) como modelo termodinamico. Apds a escolha dos métodos obtemos a seguinte interface.

& Global |Flnw5heet Sections | Referenced |Ir1fu:urrr|atiu:un

-Property methods & options Methaod name:
Method filter COMMON T | unrFL = | Methods assistant...
Base method: UNIF-LL -
Henry components: = | [ Modify
-Petroleumn calculation options RAEgER il
.
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 W
Water solubility: 3 - Liquid gamma: GMUFAC
Diata set: 2 :

e Liquid molar enthalpy:  HLMX102

Chernistry ID: -
s Liquid rnolar volume: WLMH01

Use true components

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 321 - Modelo Termodinamico exercicio 6.1.

No proximo passo, é necessario especificar sobre a linha a linha de alimentagdo, como temperatura,
pressdo, vazao e composicdo da corrente. Completando todas as lacunas pode-se obter a seguinte interface.

[ & Mixed ‘ CISelid  MCSclid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information

Flash Type: Temperature = Pressure = ~Composition
Mole-Frac -
- State variables
Ternperature: ap C - Component Yalue
Pressure: 2 bar - 1:2-D-01 0,95
Vapor fraction: VINYL-01 0,05
Total flow basis:  Mole -
Total flow rate: 28 kmol/hr - Total: 1
Solvent:

Figura 322 - Composicdo de Entrada exercicio 6.1.
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O proximo passo sdo as especificacdes das bombas, as quais serdo como mostra a Figura 323.

@ Specifications | Calculation Options | Flash Options | Utility |Infnrmatiu:ur|

Model
@ Pump Turbine

Pump outlet specification

@ Discharge pressure: 25 bar -
Pressure increase: bar
Pressure ratio:
Power required:
Use performance curve to determine discharge conditions

Efficiencies

Pump: Driver:

Figura 323 - EspecificagGes da bomba exercicio 6.1.

Depois que todos os dados referentes ao processo ja foram especificados, no lado esquerdo da interface
todos os topicos irdo ficar azuis, sinal esse que nos indica que podemos realizar a simulagdo. Em seguida
pode-se consultar os resultados.

Exercicio 6.2. Bombas 2
a) H=24,6m.
b) NPSH,=11,6m.
c) n=0,296.

O primeiro passo para a resolucdo do problema proposto é a construgdo do fluxograma. Uma forma de
fluxograma pode ser como a da Figura 324.

5] 2
=
F
B-02 @ E:>

Figura 324 - Fluxograma sugerido para o exercicio 6.2.

Apds montar o fluxograma pode-se agora comegar a completar os dados referentes ao processo. Apds
clicar no botdo Setup ira aparecer uma tela onde tera lacunas para a identificagdo da simulagdo e a escolha do
sistema de medidas. Podemos completa-los e obter a seguinte configuragdo.



Main Flowsheet ~ 'Setup « | +
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& Global |D5cription |Accountir1g Diagnostics | Information

Title: Exercicio 2

Global unit set:  METCBAR

- Global settings

Input mode: Steady-State -
Stream class: CONVEN -
Flow basis: Maole -
Ambient pressure: 101325 bar -
Ambient temp.: |10 C

Valid phases: -
Free water: No -
Operational year: 8766 hr -

Figura 325 - Configuragdo exercicio 6.2.

Clicando no botdo Next é necessario a escolha dos compostos que iremos trabalhar. Deverdo ser
escolhidos a dgua e etanol.

-~ 'éumpuienis-SpeciﬁcaliunsX ]+

[ @ Selection | Petroleum I Menconventional I Enterprise Database I Information

Select components:

[

Component [D Type Compenent name Alias
WATER Conventional WATER H20
ETHANOL Conventional ETHANOL C2H60-2
Find ] [ Elec Wizard l [ User Defined l [ Reorder l [ Review l

Figura 326 - Componentes exercicio 6.2.

Clicando novamente no botao Next serdo solicitados a escolha dos métodos e modelos para o cdlculo das
propriedades usadas no processo. Devido as ndo idealidades da fase liquida, foi escolhida a equagdo UNIQUAC.
Apds a escolha dos métodos obteremos a seguinte interface.

_Methods - Specifications « |+

- Property methods & options
Methed filter: COMMON
Base method: UNIQUAC

Henry components:

~Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA
Water solubility: 3

I & Global |Flowsheet5ections | Referenced |Information |

~ Electrolyte calculation options
Chemistry ID:

Use true components

Method name:
" | uNIQUAC + | Methods Assistant...
- | ] Modify
Vapor EOS: ESIG
- Data set: 1 s
- Liquid gamma: GMUQUAC
Data set: 1 =

Liquid molar enthalpy:  HLMXEE
Liquid molar volurme: | VLMX01

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 327 - Modelo Termodinamico exercicio 6.2.
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No préximo passo, sdo necessdrias as especificacdes sobre a linha a linha de alimentacdo, como
temperatura, pressdo, vazao e composicdo da corrente. Completando todas as lacunas pode-se obter a seguinte

interface.

Main Flowsheet - _“ALIM (MATERIAL) - Input = | +

~ | Specifications

[ & Mixed l Cl'5olid | MNC5Selid | Flash Options | EQ Options I Costing I Information

= Pressure

Flash Type: Temperature
~State variables

Temperature: 25

Pressure: 1

Vapor fraction:

Total flow basis Volume
Total flow rate: 3
Solvent:

atm

cum/hr

~Compaosition

Mole-Frac

WATER
P ETHANOL

Compeonent

Total:

1

Yalue

w | Reference Temperature
v | Component Attributes

+ | Particle Size Distribution

Figura 328 - Composicdo da alimentagdo exercicio 6.2.

O proximo passo sdo as especificagdes das bombas, as quais serdo:

Main Flowsheet -~ ' B-01 (Pump) - Setup -« | +

@ Specifications | Calculation Options | Flash Options | Utility I Information |

~Model
@ Pump ) Turbine
~Pump outlet specification
@ Discharge pressure: 3 bar -
() Pressure increase: bar
() Pressure ratio:
() Power required: kW

(7} Use performance curve to determine discharge conditions e_

~ Efficiencies

Pump:

Driver

Figura 329 - Especificagdes das Bombas do exercicio 6.2.

Agora especificaremos o divisor das correntes, lembrando que a vazdo inicial sera igualmente dividida

igualmente para as duas bombas.
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Main Flowsheet -~ 'S-01 (FSplit) « |+

@ Specifications |Flash Options |KE}fC0mp0nrznt5 Information

-Flow split specification for outlet streams
Stream Specification Basis Yalue Units Key Comp Mo Stream order
1 Split fraction 0.5 1

Figura 330 - Especificacdo do Separador exercicio 6.2.

Depois que todos os dados referentes ao processo ja foram especificados, no lado esquerdo da interface
todos os topicos irdo ficar azuis, sinal esse que nos indica que podemos realizar a simulacdo.

Exercicio 6.3. Tubulacdes

a) N3o, pois para o compressor estd aparecendo um erro de que as fases ndo sdo validas. Para resolver
este problema, podemos colocar um trocador de calor apds o segundo misturador. Essa adi¢cdo é
realizada, pois através da aba Results Summary >> Vapor é visto que a fragdo de vapor ndo é 1 na
entrada do compressor. E como sabemos, o compresso apenas opera com a fase gasosa. Portanto,
aumentando a temperatura, estaremos forcando que a corrente seja vaporizada.

b) Na primeira tubulagdo: P= 37,5 bar e T= 10,8°C
c) Nasegunda tubulagdo: P= 39,386 bar e T=92,4°C
d) Pois ndo consideramos as perdas de calor para o ambiente na simulac¢3o.

e) 154,2 kW.

f)  990,2 kW.

COMPRE

L@W

Figura 331 - Fluxograma do exercicio 6.3.

Title Exercicio 3

-Global settings
Global unit set METCBAR
Valid phases M

Free water No A

Figura 332 - Configuragdes globais exercicio 6.3.



@ Selection | Petroleum ]Nonconventional IEnterprise Database IComments

Select components

~ Electrolyte calculation options
Chermistry ID:

Use true components

Liguid molar enthalpy: | HLMX94
Liguid molar volume: | VLWMX41
Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Component ID Type Component name Alias
CARBO-01 Conventional CARBON-DIOXIDE co2
NITRO-02 Conventional NITROGEN N2
METHA-01 Conventional METHANE CH4
ETHAN-02 Conventional ETHANE C2He
PROPA-01 Conventional PROPANE C3H8
ISOBU-01 Conventional ISOBUTANE C4H10-2
N-BUT-01 Conventional N-BUTANE C4H10-1
N-HEP-01 Conventional N-HEPTANE C7H16-1
N-HEX-01 Conventional N-HEXANE C6H14-1
2-MET-01 Conventional 2-METHYL-BUTANE C5H12-2
N-PEN-01 Conventional N-PENTANE C5H12-1

Figura 333 - Componentes presentes exercicio 6.3.
' Wiethods % |+
[ & Global | Flowsheet Sections | Referenced | Information
~Property methods & options Methaod name:
Method filter: COMMON PRWS - Methods Assictant...
Base method: PRWS
Henry components: ~[C] Modify
- Petroleum calculation options = B
Free-water method: STEAM-TA Data set: 1 v
Water solubility: 3 Liquid gamma:
Data set: $

Figura 334 - Método termodindamico do exercicio 6.3.
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“Main Flowsheet - ' 1-GAS (MATERIAL) ~ |+

[ @ Mixed l ClSolid | MC5Sclid | Flash Options | EQ Options I Caosting | Information

{ 0 | Specifications

Flash Type: Temperature -  Pressure + Composition
[Mole-Frac g
~State variables
Temperature: 38 C - Component Value
Pressure: a2 bar - DI-CARBO 0,002
Wapor fraction: LIIECGER 0.005
METANO 0,843
Total flow basis: Mole - ETANO 0,05
Total flow rate: 410 kmol/hr A PROPANC 0,05
I-BUTAMO 0,015
solvent ) N-BUTANO 0.015
HEPTAMNO 0,005
HEXAMO 0,005
ME-BUTAN 0,007
PENTAMNO 0,003
Total: 1
Figura 335 - Composicao da Corrente de Entrada Gasosa exercicio 6.3.
~Main Flowshest - 1-COND (MATERIAL) ~ |+
| @Mixed | Cisclid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |
{ A | Specifications
Flash Type: Temperature ~  Pressure ~ - Composition
~State variables Mole-Frac T
Temperature: 24 C A Component Value
Pressure: 42 bar A DI-CARBO 0
Vapeor fraction: RROGERS o
METANO 0,035
Total flow basis: Volume A ETANO 0,035
Total flow rate: 121 I/min A PROPANO 0.15
I-BUTANO 0.15
solvent ) N-BUTANO 014
HEPTANO 0,04
HEXAMNO 0.23
ME-BUTAN 0.11
PENTANO 011
Total: 1

Figura 336 - Composicdo da Corrente de Entrada de Condensado exercicio 6.3.
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"Main Flowsheet » '2-GAS (MATERIAL) = ] +

{ @ Mixed } Cl Solid | NC Solid [ Flash Options I EO Options l Costing I Comments

IA | Specifications

Flash Type Temperature

v Pressure

~ State variables

Temperature 80 C
Pressure 35 bar
Vapor fraction

Total flow basis Volume -
Total flow rate

Solvent

9440 cum/day

~ Reference Temperature
Volume flow reference temperature

C -
Component concentration reference temperature

C -

~Composition

Mole-Frac v
Component Value
CARBO-01 0,001
NITRO-02 0,058
METHA-01 0.8
ETHAN-02 0,065
PROPA-01 0,037
ISOBU-01 0,01
N-BUT-01 0,01
N-HEP-01 0,005
N-HEX-01 0,004
2-MET-01 0,006
N-PEN-01 0,004
Total 1

Figura 337 - Composigdo da Segunda Corrente Gasosa exercicio 6.3.

*Main Flowsheet - COMPRE (Compr) - Setup ~ | +

@ Specifications |Ca|cu|ati0r'| Options I Power Loss I Convergence | Integration Pararmeters | Utility IInformation

~Model and type

Model: @ Compressor 1 Turbine

Type: Polytropic using GPSA method

~ Qutlet specification
@ Discharge pressurer 40 bar
() Pressure increase: bar
() Pressure ratio:

() Power requirec: kW

() Use performance curves to determine discharge conditions

~ Efficiencies

Isentropic: Polytropic: Mechanical:

Figura 338 - Especificagdes para o Compressor exercicio 6.3.
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“Main Flowsheet - ' T-01 (Pipeline) « | +

@ Configuration |QConnectivity IMethods Property Gridd | Flash Options | Solids Conveying | Information

@) Fluid flow () Solids conveying
~Caleulation direction —————  ~5Segment geometry

@ Calculate outlet pressure @ Enter node coordinates

() Calculate inlet pressure () Enter segment length and angle
~Thermal options ~Property calculations

@ Do energy balance with @ Do flash at each step

] :
surroundings () Interpolate from property grid

. Spe;ify temperature
- profile:

~Pipeline flow basis

Constant temperature = @ Use inlet streamn flow

) Reference outlet strearn flow

~Inlet conditions

Pressure: bar h

Termnperature: c -

Figura 339 - EspecificagGes para a primeira Tubulagdo exercicio 6.3.

@ Segment Data K
Segment No. @1 - Inlet node A QOutlet node B
~Node parameters

Inlet node Outlet node
X coordinate 0 meter - 5 km A
Y coordinate 0 meter hd 0 meter A
Elevation 0 meter A 0 meter A
Ambient temp 20 C - 20 C A
C-Erosion 100 = 100 o
~Segment parameters
Diameter 8 in ¥ Annular OD meter v
U-Value 10 Watt/sqm- ¥ Heat flux calfsec-m ¥
Roughness 4,572e-05 meter ~  Efficiency 7 =
{ » ] I Close

Figura 340 - EspecificacGes para primeira tubulacdo, primeiro segmento exercicio 6.3.



@ Segment Data

Segment No. @2 A Inlet node B Qutlet node C
~Node parameters
Inlet node Outlet node
X coordinate 5 km A 10 km -
Y coordinate 0 meter A 0 meter A
Elevation 0 meter hd 152 meter -
Ambient temp 20 C - 15 C -
C-Erosion 100 100
~Segment parameters
Diameter 8 in ¥ Annular OD meter -
U-Value 10 Watt/sqm- ¥ Heat flux calfsec-m ¥
Roughness 4,572e-05 meter ~  Efficiency 7

B

| o]

Figura 341 - EspecificagGes para primeira tubulagdo, segundo segmento exercicio 6.3.

@ Segment Data

Segment No. [k - Inlet node C QOutlet node D
~Node parameters
Inlet node Outlet node
X coordinate 10 km A 15 km -
Y coordinate 0 meter h 0 meter h
Elevation 152 meter h 152 meter h
Ambient temp 15 C - 10 C A
C-Erosion 100 100
~Segment parameters
Diameter 8 in ¥ Annular OD meter A
U-Value 10 Watt/sqm- ¥ Heat flux cal/sec-m ¥
Roughness 4,572e-05 meter ~  Efficiency 1

LW

| [Cawe]

Figura 342 - EspecificacGes para primeira tubulacdo, terceiro segmento exercicio 6.3.
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Main Flowsheet » 'T-02 (Pipe) * ] +

@ Pipe Parameters } Thermal Specification I Fittings1 I Fittings2 I Flash Options | Solids Conveying | Cc
@ Fluid flow
©) Solids conveying
 Length
Pipe length 12 km A
~ Diameter ~ Pipe schedules
@ Inner diameter 12 in A Material
() Use pipe schedules Schedule
() Compute using user subroutine Nom diameter
( Elevation ~ Options
@ Pipe rise 0 meter e Roughness 4,572e-05 meter v
© Pipe angle deg Erosional velodity coefficient 100

Figura 343 - Especificagdes para a segunda tubulagdo exercicio 6.3.

Com o trocador de calor:

s> [ [sama |

T-02

Figura 344 - Fluxograma sugerido para a resoluc¢do do item (b) exercicio 6.3.



248

Main Flowsheet - 'TC-01 (Heater) - Input - | +

@ Specifications | Flash Options | Utility | Information

-Flash specifications

Flash Type: Temperature -
Pressure -

Temnperature: B0 C -

Temperature change: C

Degrees of superheating: C

Degrees of subcooling: C

Pressure: 0 bar -

Duty: cal/sec

Wapor fraction:

Pressure drop correlation parameter:

~Walid phases

Vapor-Liguid -

Figura 345 - Especificacdo para o Trocador de Calor do exercicio 6.3.

Exercicio 6.4. Compressores 1
a) Atemperatura de saida do primeiro compressor é T= 186°C e do segundo, T= 383°C.
b) A poténcia do primeiro compressor é de 318,3 kW e do segundo, 471,6 kW.

Como os demais exercicios, primeiro serd montado o fluxograma. Uma das formas possiveis de fluxograma
pode ser representada como na figura abaixo:

ALIMENTA

]

>

CP1 CP-02

Figura 346 - Fluxograma exercicio 6.4.

Para disponibilizar ao programa os dados referentes ao processo devemos clicar no botdo Setup e iniciar o
preenchimento de todas as informagdes necessarias para a simulagdo.

Cada passo esta compreendido por uma das figuras representadas abaixo.
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[@GIDhal |D5cription Accounting | Diagnostics | Information

Title: Compressores em Série

Global unit set:  METCBAR <] [l seitings
Input mode: Steady-State -
Strearn class: CONVEN -
Flow basis: Maole -
Ambient pressure: 101325 bar -
Ambient temp.: 10 C
Walid phases: -
Free water: Mo -
Operational year: 8766 hr hd

Figura 347 - Configuracgdes exercicio 6.4.

Selecdo dos compostos:

Components - Specifications -« | +

& Selection | Petroleum I Monconventional | Enterprise Database I Infermation

Select components:

Component ID Type Companent name Alias
METHANE Conventional METHANE CH4
NITROGEN Conventional NITROGEN N2
DI-CARBO Conventional CARBON-DIOXIDE co2

»
Find l [ Elec Wizard ] [ User Defined ] [ Reorder ] [ Review

Figura 348 - Componentes exercicio 6.4.

Escolha as equagdes a serem utilizadas para o célculo das propriedades temodinamicas. Nesse exercicio foi
escolhido a equagao de Peng-Robinson.
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__Methods - Specifications « | +

I & Global | Flowsheet Sections | Referenced | Information
~Property methods & options —————————— Method name:
Method filter COMMON " | PENG-ROB + | Methods Assistant..
Base method: PENG-ROB -
Henry components: -1 Modify
~Petroleum calculation options ————— 2es: EREE
A
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 L
Water solubility: 3 - Liguid gamma:
Data set: $
 Electrolyte calculation options ——————— Liguid maolar enthalpy: HLMX106
Chermistry ID: -
o Liquid molar volume: | VLIMX20
| Use true components
P Heat of mixing
Poynting correction
Use liquid reference state enthalpy
Figura 349 - Modelo Termodinamico exercicio 6.4.
Especificagdo das condi¢Ges de alimentacdo:
Main Flowsheet " ALIM (MATERIAL) - Input -~ | +
[ & Mixed ICI Solid | NC Selid | Flash Options | EQ Options | Costing | Information
~ | Specifications
Flash Type: Temperature =  Pressure ~ Compaosition
~State variables Mole-Frac M
Termperature: 30 C - Component Value
Pressure: i bar - METHAME 0.5
Vapor fraction: LIIROCER 0'3 ...................................
» | DI-CARBO 10,2 i
Total flow basis: Mole -
Total flow rate: 200 kmol/hr v
Solvent: Total: 1
¥ | Reference Temperature
v ) Component Attributes
¥ Particle Size Distribution

Figura 350 - Modelo Termodinamico exercicio 6.4.

Dados necessdrios para 0Ss compressores, assim COmMO 0S compressores possuem as mesmas
caracteristicas esta ira ser a interface para os dois compressores.
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- e = wrrn g e

Main Flowsheet - ' C-01 (Compr) - Setup ~ | +

' -Model and type

@ Specifications | Calculation Options | Power Loss | Convergence | Integration Parameters | Utility |Information

Model: @ Compressor () Turbine

Type: Isentropic -
- Outlet specification

() Discharge pressure: bar

() Pressure increase: bar

(@ Pressure ratio: 4

() Power required: W

() Use performance curves to determine discharge conditions

~Efficiencies

Izentropic: Polytropic: Mechanical:

Figura 351 - Compressores exercicio 6.4.

Exercicio 6.5. Compressores 2

a) As eficiéncias s3o de 72% nos dois compressores. A poténcia do compressor de ar é de 83,6 kW e a do
compressor de etanol, 18,8 kW

b) Na saida do reator, as vazdes sdo: N, — 33,18 kmol/h, O, — 3,82 kmol/h, CH3CHO e H20 - 10,00 kmol/h.

Como os demais exercicios, primeiro serd montado o fluxograma. Uma das formas possiveis de fluxograma
pode ser representada como a figura abaixo:

S

CP1

Figura 352 - Fluxograma exercicio 6.5.

Analogo aos outros exercicios, cada passo esta compreendido por uma das figuras representadas abaixo.



& Global |D».=_scription IAr_counting

Diagnostics | Information

Title: Produgio de Acetaldeido
Globalunitset: METCBAR = | oo o oring®
Input mode: Steady-State
Stream class: COMNVEN
Flow basis: Maole
Ambient pressure:  1,01325 bar
Ambient temp.: 10 C
Valid phases:
Free water: Mo
Operational year: 8766 hr

Figura 353 - ConfiguragGes do exercicio 6.5.

Selecdo dos compostos:

@ Selection |Petro|eum Monconventional

Select components:

Enterprise Database | Information

Component ID Type Component name Alias
ETHAN-01 Conventional ETHANOL C2H60-2
WATER Conventional WATER H20
NITRO-01 Conventional NITROGEN N2
OXYGE-01 Conventional OXYGEN 02
ACETA-01 Conventional ACETALDEHYDE C2H40-1
1:2-p-01 Conventional 1.2-DICHLOROETHANE C2HACL2-2

»
[ Find l [ Elec Wizard ] [ User Defined l [ Reorder ] [ Review l

Figura 354 - Componentes exercicio 6.5.
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Escolha das equagbes a serem utilizadas para o calculo das propriedades termodinamicas. Foi adotado
Peng-Robinson como modelo termodinamico.

| @ Global |F|0wsheet5er_tions |Referenced IInformation |

Henry components:

Water solubility:

-Property methods 8 options
Method filter: COMMON
Base method: PENG-ROB

-Petroleum calculation options
Free-water method: STEAM-TA

Method name:

" | PENG-ROB ~ | Methods assistant...

Chemistry ID:

Use true components

- Electrolyte calculation options

-[C] Modify
EOS: ESPRSTD
- Data set: 1 =
- Liguid gamma:
Data set: =

Liquid molar enthalpy: ~ HLMX106
Liguid molar volume: VLMx20

Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 355 - Modelo Termodinamico exercicio 6.5.

Especificagdo das condig¢des de alimentacdo de ar e etanol, respectivamente:




[ & Mixed lCI Solid + MCSolid | Flash Options | EOQ Options | Costing | Information

Flash Type: Temperature ~ Pressure =~ Composition
Mole-Frac -
~ State variables
Temperature: 210 C - Component Walue
Pressure: 1 bar - ETHAN-01
Vapor fraction: WATER
NITRO-01 0.79
Total flow basis: Mole - OXVGE-01 021
Total flow rate: 42 kmol/hr A
Solvent: 1:2-D-01

Total: 1

v | Reference Temperature

v | Component Attributes

v | Particle Size Distribution

Figura 356 - Composicao da Corrente de entrada de ar no exercicio 6.5.

| @Mixed | cCiSolid | NCSolid [ Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type: Temperature ~ Pressure = ~Composition
Mole-Frac -
~State variables
Temperature: 240 C - Component Yalue
Pressure: 1 bar - ETHAN-01 1
Vapor fraction: WATER
MITRO-01
Total flow basiss Mole - OXVGE-O1
Total flow rate: 10 kmol/hr A ACETA-O1
1:2-D-01

Solvent:

Total: 1

v | Reference Temperature

v | Component Attributes

v | Particle Size Distribution

Figura 357 - Composic¢do da corrente de entrada de etanol do exercicio 6.5.

Especificagdo dos compressores serdo as mesmas e iguais na Figura 358:

I QSpecificationS | Calculation Options I Power Loss | Convergence | Integration Parareters | Utility I Information

~Model and type

Model: @ Compressor ) Turbine
Type: Isentropic -
~Outlet specification
9 Discharge pressure: 3 bar -
() Pressure increase: bar

() Pressure ratio:

~) Power required: kW

) Use performance curves to determine discharge conditions

~ Efficiencies

Isentropic: Polytropic: Mechanical:

Figura 358 - Configuragdo dos compressores do exercicio 6.5.

Em seguida, sera necessario configurar o reator, conforme ilustra a Figura 359:
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& Specifications | @ Reactions ]Combustion ]Heat of Reaction ]Selectivity IPSD Com

 Operating conditions

-

Flash Type Temperature Pressure

Temperature 250 C

Pressure 3 bar

Duty
Vapor fraction

calfsec

~Valid phases
Vapor-Liquid

Figura 359 - Especificacdo do Reator do exercicio 6.5.

‘ @ Specifications | @Reactions |C mbustion | Heat of Reaction | Selectivity | PSD | Component Att

eat of Reaction electivity ility .. o ...._..

~Reactions
Rxn Ma.
1

Specification ty]
91

Frac. conversion Reaction No.:

[ Reacticns occur in series

 Reactants  Products

Coefficient Component Coefficient
ACETA-01

WATER

Component
ETHAN-01 -2
OXYGE-01 -1

~ Products
) Molar extent:

kmol/hr

@ Fractional conversion: 1 of component  ETHAN-01

Figura 360 - Reagdo do exercicio 6.5.

Exercicio 6.6. Ciclo combinado a gés e vapor
Turbina a gas — 544,4 kW;
Turbina a vapor — 61,5 kW;

Total — 605,9 kW.
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Como os demais exercicios, primeiro serd montado o fluxograma. Uma das formas possiveis de fluxograma

pode ser representada como a figura abaixo:

Figura 361 - Fluxograma exercicio 6.6.

B-1

@
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Analogo aos outros exercicios, cada passo esta compreendido por uma das figuras representadas abaixo.

[ @ Global |Da§cription |Accounting | Diagnostics |Inf0rmation |

Title: Reator e Caldeira

Global unitset: METCBAR = [ oo ootings
Input mode: Steady-State -
Streamn class: CONVEN -
Flow basis: Mole -
Ambient pressure: 101325 bar -
Ambient temp: 10 5
Valid phases: -
Free water Neo -
Operational year: 8766 hr ¥

Figura 362 - Configuragdes do exercicio 6.6.

Sele¢do dos compostos:

[ @ Selection | Petroleum | Monconventional | Enterprise Database | Information
Select components:
Component ID Type Component name Alias

» METHA-01 Conventional METHANE CH4
NITRO-01 Conventional NITROGEN N2
OXYGE-01 Conventional OXYGEN 02
WATER Conventional WATER H20
CARBO-01 Conventional CARBON-DIOXIDE €02
Find l [ Elec Wizard ] [ User Defined ] [ Reorder ] [ Review

Figura 363 - Componentes exercicio 6.6.

Escolha das equagGes a serem utilizadas para o calculo das propriedades termodinamicas. Para este
exercicio, escolnemos Peng-Robinson como modelo termodinamico.

l@GIobal |FIOwsheetSections |Referenced |Inf0rmation |

- Property methods & options ———————— Method name:
Method filter COMMON " | PENG-ROB + [ Methods assistant...
Base method: PENG-ROB -
Henry components: - Modify
-Petroleum calculation options e EREIN
)
Free-water method: STEAM-TA - Data set: 1 L2
Water solubility: 3 - Liquid gamma:
Data set: 2

~Electrolyte calculation eptions Liquid molar enthalpy: HLMX106

Chemistry ID: -
ity Ligquid molar velume: WLMEX20

Use true components L
Heat of mixing

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy

Figura 364 - Modelo Termodinamico exercicio 6.6.

Especificagdo das condi¢Ges de alimentacdo de ar, agua e metanol, respectivamente:



[ @ Mixed ICI Solid | NC Solid | Flash Options | EQ Options I Costing IInformation

Flash Type:

~State variables

Temperature ~ Pressure

-

Pressure:

Vapor fraction:

Total flow basis:

Total flow rate:

Salvent:

Temperature: 25 C

1 atm

Mole hd
120 kmol/hr

~ Compaosition

Male-Flow ~  kmolthr
Component Value

METHA-01

NITRO-01 0.79
OXVGE-01 0.21

NATER

CARBO-01

Total 1

Figura 365 - Composicdo da Corrente de entrada de ar no exercicio 6.6.

Flash Type:

P,

Temperature ~ |

~State variables
Temperature:
Pressure:

Wapor fraction:

Total flow basis:

Total flow rate:

Solvent:

25 C

1 atm
Mole A

25 kmol/hr

[ @ Mixed ] ClSclid | NCSolid | Flash Options | EO Optiens | Costing | Information |

~Compaosition
Male-Flow

METHA-01
MNITRO-01
OXYGE-01
WATER
CARBO-01

*  kmolthr

Component Value

Total 1

Figura 366 - Composi¢do da corrente de entrada de agua do exercicio 6.6.

| @Mixed | CiSolid | NCSolid | Flash Options | EO Options | Costing | Information |

Flash Type:

- State variables

Temperature ~ Pressure

Temperature:
Pressure:

Vapor fraction:

Total flow basis:

Total flow rate:

Solvent:

25 C

1 atm
Mole -

10 kmol/hr

Figura 367 - Composi¢do da corrente de entrada de metanol do exercicio 6.6.

~Composition

Mole-Flow

NITRO-01
OXVYGE-01
WATER
CARBO-01

~*  kmol/hr

Component Value

METHA-01

Total: 1

Especificagdo do compressor serdo as mesmas e igual a Figura 366:
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@ Specifications | Calculation Options | Power Loss | Convergence | Integration Paramet

~Model and type

Model: @ Compressor () Turbine

Type: Isentropic -

~ Outlet specification

@ Discharge pressure: 20 bar -

() Pressure increase: yw
() Pressure ratio:

() Power required: kW

) Use performance curves to determine discharge conditions

~ Efficiencies

Isentropic: Polytropic: Mechanical:

Figura 368 - Configuragdao dos compressores do exercicio 6.6.

As turbinas e a bomba terdo as seguintes configuragdes, respectivamente:

[ @ Specifications | Calculation Options | Power Loss | & Convergence | Integration Param

~Model and type

Model: () Compressar @ Turbine

Type: Isentropic

~ Outlet specification

@) Discharge pressure: 1 atm -

) Pressure decrease: bar

() Pressure ratio:

Power produced: kW

(0) Use performance curves to determine discharge conditions

~ Efficiencies

‘ Isentropic: Polytropic: Mechanical:

Figura 369 - Configuragdo das turbinas do exercicio 6.6.

I @ Specifications | Calculation Options I Flash Options | Utility I Information |

~Maodel

@ Pump ) Turbine

~Pump outlet specification

@ Discharge pressure: 20 bar A

() Pressure increase: bar

() Pressure ratio:

() Power required: kW

1 Use performance curve to determine discharge conditions

~Efficiencies

Pump: Driver:

Figura 370 - Configuragdo da Bomba do exercicio 6.6.

Em seguida, sera necessario configurar o reator, conforme ilustra a Figura 371:



@ Specifications | @ Reactions | Combustion | Heat of Reaction | Selectivity

~ Operating conditions

Pressure > 20 bar M

Temperature * 900 C M
~Valid phases

Vapor-Liguid -

Figura 371 - Especificacdo do Reator do exercicio 6.6.

@ Specifications | @ Reactions |(: mbustion

-~ Reactions
Rxn No. Specification ty|
> 1 Frac. conversion Reaction Mo.: v
- Reactants - Products
Mew,
Component Coefficient Component Coefficient
[”] Reactions occur in series METHA-01 -1 CARBO-01

OXYGE-01 -2 WATER

~Products i
() Molar extent: kmol/hr

@ Fractional conversion: 1 of component METHA-01

Figura 372 - Reagao do exercicio 6.6.

Por fim, serd necessdrio especificar a caldeira, conforme indica a Figura 373:

& Specifications } Streams [ LMTD ] Pressure Drop ] @& U Methods | Fil

Model fidelity Hot fluid Shortcut flow direction
: @ Shorteut Shell @ Countercurrent
Detailed Tube © Cocurrent
© Shell & Tube ) Multipass, calculate number of shells
©) Kettle Rebailer © Multipass, shells in series 1 :%:
© Thermosyphon
) Air Cooled
© Plate
i Calculation mode  Design -

~ Exchanger specification

Specification Hot stream outlet temperature -

Value 120 C v

Exchanger area sqm

Constant UA cal/sec-K e ile
Minimum temperature approach 1C v

Figura 373 - Especificacdo da Caldeira do exercicio 6.6.
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APENDICE A: MODELOS TERMODINAMICOS

WILSON - Equacdo de coeficientes de atividade que utiliza o modelo da composicao local para obter a
expressdo da energia livre de Gibbs em excesso. Oferece uma abordagem termodindmica consistente na
previsdo do comportamento multicomponente baseando-se em parametros de equilibrio binario. Contém
apenas dois parametros ajustaveis sendo matematicamente mais simples que outros modelos, tal como
UNIQUAC. A fase gas pode ser modelada utilizando a Lei de Henry. Indicados para misturas ligeiramente ndao
ideais. E utilizado para misturas em que a miscibilidade é incompleta desde que com atengdo para regido de
uma fase. Ndo é aplicavel, no entanto, a mistura que exiba miscibilidade parcial, sendo invidvel ao cdlculo da
fase intensa; ndo empregar em sistemas em Equilibrio Liquido-Liquido (ELL). Sendo entdo recomendavel para
compostos polares, moléculas que tenham tendéncia a associagdo em solventes ndo polares, e facilmente
estendida a solugdes multicomponentes. Ja quando as espécies sdo parcialmente sollveis, formando duas fases
liquidas, ndo pode ser utilizado, aplicando-se entdo NRTL ou UNIQUAC. Exemplo: Misturas bindrias fortemente
ndo ideais, como alcodis com hidrocarbonetos.

NTRL (Non Random Two Liquids) - E uma extens3o da equacdo de Wilson. Utiliza mecanica estatistica e a
teoria da célula liquida para representar a estrutura da fase liquida. Contém cinco parametros ajustaveis, alguns
dos quais sdo dependentes da temperatura e outros independentes. Portanto, para sistemas LLV a dificuldade
em se utilizar este modelo é encontrar os parametros do modelo para a verdadeira representagdo critica.
Indicado para misturas fortemente ndo ideais, aplicavel a sistemas multicomponentes LV, LL, LLV. Utilizado
quando ha diferengas entre a polaridade e quando as espécies sdo parcialmente sollveis e formam duas fases
liguidas. Nenhum componente deve estar proximo a sua temperatura critica. Exemplo: Pode ser aplicado a
sistemas terndrios ou de ordens superiores, sistemas diluidos, misturas de dlcool-hidrocarboneto e sistemas
contendo eletrdlitos.

Atencdo: Para a resolugdo do conjunto de equacgGes apresentado é necessdria uma estimativa inicial dos
parametros que serdo calculados. Dependendo da estimativa inicial complica-se a obtencdo dos resultados e a
convergéncia para o resultado esperado.

UNIQUAC (Universal Quase-Chemical) - Modelo apresentado por Abrams e Prausnitz e utiliza dois
parametros binarios ajustaveis. Emprega a mecéanica estatistica e a teoria quase-quimica de Guggenheim para
representar a estrutura liquida. No entanto, estendeu-se para misturas de moléculas de diferentes tamanhos e
aspectos. Assim como no modelo NRTL utiliza-se de composi¢des locais, porém, além de fragdes volumétricas
ou molares locais, este modelo usa fragdao de area local como varidvel de concentragdo primdria, no entanto,
com equacdes matemdticas mais complexas. A fase é predita pela lei dos gases ideais. E indicado a sistemas
fortemente ndo ideais. Pode ser utilizado para o calculo de equilibrio de misturas LL, LV e LLV. Os parametros, no
entanto, frequentemente tém certa dependéncia da temperatura. Assim como NRTL, é utilizado quando ha
diferengas entre polaridade e quando as espécies sdo parcialmente soltuveis e formam duas fases liquidas.
Nenhum componente deve estar proximo a temperatura critica. Exemplo: A equagdo do modelo pode ser
aplicada para misturas contendo dgua, dlcool, nitrila, ésteres, cetonas, aldeidos, hidrocarbonetos halogenados e
hidrocarbonetos.

UNIQ-RK (UNIQUAC/Redlich-Kwong) — Este método emprega o modelo UNIQUAC para o célculo do
coeficiente de atividade da fase liquida e a equagdo de estado de Redlich-Kwong para a fase vapor

UNIFAC (UNIQUAC Functional Group Activing Coeficient) - Este modelo admite que o logaritmo do
coeficiente de atividade do componente da solugdo é igual a soma dos logaritmos de suas contribuicdes. A
primeira denominada combinatéria é devido as diferengas no tamanho e na forma das moléculas na mistura e
também é conhecida como entropica. E a segunda, denominada residual, devido as energias de interagao entre
as moléculas, sendo que é acompanhada por liberagdo ou absorgdo de calor, também é conhecida como parte
entdlpica. E indicado a sistemas n3o ideais abaixo de 10 bar, e até temperaturas altas. Utilizado quando dados
experimentais sdo escassos e/ou para representar desvios da fase liquida. As interacdes gas-solvente, no
entanto, ndo podem ser modelados através deste método.

Vantagens: 1) E teoricamente baseado no método UNIQUAC. 2) Os parametros sdo, essencialmente,
independentes da temperatura. 3) Tamanho e parametros de interagdo binaria sdo avaliados para inumeros
tipos de grupos funcionais. 4) Apresenta bons resultados para sistemas com temperaturas na faixa de 275 a
425K e para baixas pressdes. 5) IniUmeras comparagdes com dados experimentais sdao possiveis. Esse método
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tem a vantagem de necessitar de um pequeno nimero de pardmetros ajustaveis a serem conhecidos, além de
parametros estruturais que podem ser prontamente calculados ou retirados de tabelas da literatura.

Atencdo: Para a obtencdo de bons resultados com o método, todos os componentes da mistura avaliada,
devem ser condensdveis.

POLYNRTL (Polymer-NRTL) — Modificacdo de NRTL para ser utilizada com polimeros.

PENG-ROB (Equagdo de Estado Peng-Robinson) - Equagdo de estado ideal para calculos liquido-vapor,
assim como, estimativa de massas especificas de liquidos em sistemas de hidrocarbonetos. Em caso de sistemas
altamente ndo ideais, néo deve ser utilizado, recomendando-se modelos de atividade.

SRK (Redlich-Kwong-Soave) - A equagdo de estado de Redlich-kwong aperfeicoada por Soave tem
aplicabilidade para sistemas préximos ao ideal, ndo confidvel aos ndo ideais. No entanto, tem aplicagdo mais
limitada quando comparado a equagdo anterior.

PSRK (Equagdo de Estado Preditiva Redlich-Kwong-Soave) — Extensdo de SRK, porém usa as regras de
mistura de Holderbaum-Gemehling (1991). Essas regras sdo capazes de prever as interagdes binarias entre os
componentes em qualquer pressdo. O método UNIFAC é usado para calcular o parametro de mistura. A
vantagem desse método é que o equilibrio liquido-vapor (ELV) pode ser calculado para um grande nimero de
sistemas sem a necessidade de introduzir novos parametros que devem ser ajustados aos dados experimentais
de equilibrio. A equagao PSRK é facilmente estendida a misturas contendo componentes supercriticos.

PC-SAFT (Copolymer Perturbed-Chain Statistical Associating Fluid Theory) — Esse modelo pode ser usado
para modelagem termodinamica de sistemas envolvendo substancias complexas, como compostos altamente
polares e macromoléculas. Porém, para utiliza-lo é necessario conhecer trés parametros da substancia pura: o
numero de seguimentos por cadeia, o didmetro de cada segmento por cadeia e a energia de interagdo entre os
segmentos.
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APENDICE B: FLUXOGRAMA DO ASSISTENTE DE SELECAO DE

~

MODELO TERMODINAMICO
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APENDICE C: INTRODUGAO AO FORTRAN NO ASPEN PLUS

Este apéndice tem por objetivo trazer as noc¢des necessarias para a/o usudria/o do programa e
participante deste curso utilizar a linguagem Fortran no Aspen Plus®. Para maior aprofundamento, existe uma
vasta bibliografia sobre essa antiga, porém rica linguagem de programacdo. A Tabela 22 traz as principais
operagdes em Fortran. Antes de executar qualquer sentenca, todas as variaveis que aparecam no lado direito
de um sinal de igual devem ser definidas, isto &, possuir valor numérico ou calculado com antes. Para as fungGes
disponiveis, veja o tépico About the Interpreter na ajuda do Aspen.

(r)perado Definicao Exemplo Resultado
_ Definicdo/substituica A=B B
o)
+ Adicdo A=A+A |22
- Subtracdo A=A-A (O
/ Divisdo A=A/A |1
* Multiplicacdo A=A*A |[A?
ok Exponenciaco A=A**B | A®
LT. Légico “menor que”
.GT. Légico “maior que”
.EQ. Légico “igual a”
..AND. Légico “e”
Chamada de funcao A= Ln(B)
Dlog(B)
::S_T;t?:ade CALL XYZ E;t\e(;fta a sub-rotina

Tabela 22 - Principais operadores Fortran.

As seguintes regras se aplicam na interpretagdo de uma sentenca Fortran:
® Sentencgas podem ser organizadas em agrupamentos de operacdes com parénteses;
® O conteldo de cada agrupamento é avaliado antes da avaliagdo da sentenga inteira;
® Chamadas de fungdo precedem avaliagdo de agrupamentos;
® Exponenciagdo precede avaliagao de agrupamentos;
® Se for parte de um agrupamento, divisores sdo avaliados antes dos numeradores.

O interpretador do Aspen Plus® é implementado em Intel Fortran e possui as seguintes regras de
formatacdo:

® A coluna 1 pode conter um “C”, que significa que a linha é um comentdrio;

® A coluna 2 deve ser deixada em branco;
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® As colunas 3 a 5 sdo reservadas para rétulos (/abels). Em certas condigGes logicas, a execugdo de
um programa pode ser transferida para uma sentenga rotulada;

® Sentencas executaveis comeg¢am somente a partir da sétima coluna;
® Nenhuma variavel pode comegar com os caracteres |Z ou ZZ;

® \Varidveis inteiras comegam com as letras | até N;

® Varidveis reais comegam com as letras A até H ou O até Z;

® Nomes de varidveis sdo limitados a até 7 caracteres;

® E permitido o uso de caracteres em caixa baixa.

Sentencas ldgicas podem ter diversas formas. Por exemplo:

IF ((expression a). EQ. (expression b)) (expression c) expression d

A expressdo c sera executada se a equagado logica com as expressdes a e b for verdadeira. Do contrario, a
expressdao d sera executada. Em sentengas Go To, todas as seguintes sao ignoradas até a referida sentenca
rotulada ser encontrada, a partir da qual a execugao do programa procede normalmente. Sua sintaxe seria:

Go To statement label
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