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Resumo: O uso de softwares na Engenharia Quimica tem se tornado importante no
desenvolvimento de processos, ja que o estudo destes ndo exige que estejam em larga escala.
A destilacdo por oscilacdo de pressdo pode ser usada para separar misturas azeotropicas
que apresentam ponto de minimo em relacdo a temperatura de operagdo, mas sao dificeis de
serem abordadas devido sua complexidade. No intuito de contribuir para um melhor
conhecimento dos processos de destilacdo por oscilacdo de presséo, este trabalho aplica um
exemplo pratico utilizando o software COCO (Cape-Open to Cape-Open). Os resultados
encontrados foram conforme esperados e passiveis de discussdo. Foi possivel concluir a
facilidade de uso do software, bem como sua aplicabilidade mesmo que com processos
complexos.

Palavras-chave: Destilacdo. Software livre. Aplicacdo em Engenharia Quimica.

1. INTRODUCAO

E cada vez mais comum o uso de softwares livres na Engenharia Quimica pois torna
automatica a aplicacdo de variados processos e de forma menos custosa. O COCO (CAPE-
OPEN to CAPE-OPEN) é uma colecdo de componentes de software para a criacdo de
simulacfes de fluxogramas da Engenharia em estado estacionario. Possui uma variedade de
tipos de operagdes unitarias, como bombas, compressores, expansores, dispositivos de
aguecimento e resfriamento, reatores, misturadores e divisores.

O simulador COCO é um software livre para, dentre outras aplicacdes, modelagem de
colunas de destilacdo (Figura 1). Ele trabalha num ambiente de simulagdo baseado em
modelos de estagios apresentando uma area de interacdo facil e simples. O software é
composto por uma colecdo de pacotes que abrangem a interface de manipulagédo dos
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processos tais como seus fluxogramas (COFE: Cape-Open Flowsheet Environment), incluem
as informac0es de propriedades termodinamicas de seus componentes da base de dados (TEA:
Thermodynamics for Engineering Aplplications), de equipamentos para operagfes unitérias
(COUSCOUS: Cape-Open Unit Operations Simple) e de propriedades para reacdes quimicas
(CORN: Cape-Open Reaction Numerics).

O sistema CAPE-OPEN possui banco de dados proprio com propriedades
termodindmicas necessarias para a modelagem do processo analisado e também permite a
insercdo de pacotes de dados externos ao software por qualquer usuario, caso este necessite.
Isso torna 0 COCO uma ferramenta flexivel e Util para diversos processos.

A modelagem ocorrida no COCO possibilita resultados de processos com diversas
operacOes unitarias diferentes, desde sistemas simples a complexos, com mono ou
multicomponentes.
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Figura 1- Interface inicial do COCO.

O objetivo deste trabalho € apresentar a importancia e simplicidade do software de cddigo
aberto COCO (CAPE-OPEN to CAPE-OPEN) na simulacgéo do processo PSD (destilagéo por
oscilacdo de pressao) para producdo de EAC (etanol anidro combustivel).

2. REFERENCIAL TEORICO

Quando desvios da linearidade em relacdo a lei de Raoult se tornam suficientemente
grandes em relacdo a diferenca entre as pressdes de vapor de duas espécies puras, a curva de
Temperatura versus Composi¢cdo exibe um ponto de minimo (SMITH, 2011). Entretanto, é
necessario também que essas espécies tenham pontos de ebulicdo préximos (até 30 °C de
proximidade) (PERRY, 2008). Desta forma, no ponto onde a composic¢édo de liquido é igual a
de vapor (x; = y;) as curvas dos pontos de orvalho e de bolha sdo tangentes a mesma linha
horizontal. Um liquido em ebuli¢cdo com essa composi¢do produz um vapor com exatamente a
mesma composicao, e, consequentemente, o liquido ndo muda de composi¢do na medida em
qgue ele se evapora (SMITH, 2011). Quando isso acontece, ndo € possivel separar 0s
componentes por destilacdo simples, requerendo processos com aumento de pressao a partir
do ponto de azeotropia.

Um azeotropo, independente de apresentar ponto de minimo ou de maximo, pode se
classificar em homogéneo (se houver uma fase liquida em equilibrio com a fase vapor e em
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mesma composic¢do) ou heterogéneo (se houver mais de uma fase liquida em equilibrio e
mesma composicao de vapor). Para azeotrépicos heterogéneos, a composicdo da fase de vapor
é igual a composicdo geral das duas (ou mais) fases liquidas (PERRY/, 2008)

O sistema etanol/agua abordado neste trabalho forma um azedtropo homogéneo
apresentando uma fase liquida em equilibrio com a fase vapor e um ponto de minimo no
grafico Temperatura versus Composicéao.

Segundo a ANP (Agéncia Nacional do Petroleo, G&s Natural e Biocombustiveis) (2011),
0 EAC deve apresentar, no minimo, 99,3% em mol para ser legalmente comercializado. Essa
fracdo é superior ao 89% em fracdo molar que se pode produzir em uma torre comum de
destilacdo. Ha diversos processos de separacdo para se ter essa alta pureza do etanol e, dentre
eles, a destilacdo por oscilacdo de pressao, em inglés Pressure Swing Distillation (PSD), pode
ser bastante estudada, pois a composicdo desse azeOtropo varia com a pressao do sistema,
desaparecendo a condicdo de azeotropia em pressdes abaixo de 11,5 atm (PERRY, 2008).

O fluxograma mostrado na Figura 2 apresenta a PSD para aze6tropo binario homogéneo
com ponto de minimo. A coluna C1, operando a pressao P1, € alimentada com uma mistura
de alimentacéo fresca (Fo) mais a corrente reciclada D2, de tal modo que a composigéo global
fica rica em B. O componente A é retirado na corrente de fundo (B1), e uma mistura perto da
composicao azeotropica é produzida como destilado (D1). A pressdo deste fluxo de destilado
é alterada para P2 e alimentada em C2. Esta alimentacdo estd rica em B da composicdo
azeotrépica. O componente puro B é agora recuperado como produto de fundo (B2), e a
composic¢do de destilados azeotropicos (D2) é reciclada para a primeira coluna.

D1 D2
r1] €1 c2
R
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Figura 2- Fluxograma de processo PSD para azeétropo binario homogéneo

No ramo industrial, o uso dos softwares de simulagéo faz-se fundamental, pois permitem
realizar modificacbes nos sistemas operacionais de modo a encontrar a melhor alternativa
para o processo, otimizando a operagdo, aumentando a producdo e diminuindo os custos, sem
efetuar alteracdes em escala real (FRANCISQUETTI, 2014).

3. MATERIAL E METODOS

Para a aplicacdo do software foi considerada uma alimentacdo de 100 kmol/h com fracéo
0,85 de etanol e 0,15 de agua pois possui composicdo tipica de correntes saidas de dornas de
fermentacdo em destilarias produtoras de etanol (FIGUEIREDO, 2009); primeira coluna de
destilacdo (C1) com 30 estagios, sendo a alimentacdo no 12 a 40 °C, pressdo de operagdo em
3 atm, razdo de refluxo igual a 4; segunda coluna de destilagdo (C2) com 100 estagios, sendo
a alimentacdo no 70° a 75 °C, presséo de operacdo em 10 atm, razdo de refluxo igual a 6.

Os dados foram inseridos nas correntes de alimentagdo (Figura 3) e nas variaveis de
operacéo das colunas C1 e C2 (Figura 4).
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Figura 3- Dados de alimentacdo no processo.
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Figura 4- Configuracdo de estagios (a) e de especificagdes (b) da coluna C1.

Apos todas as configuragbes do processo no software, gerou-se o fluxograma final
(Figura 5) no qual foi processado para obtencéo dos resultados.
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Figura 5- Fluxograma de trabalho no software.
4. RESULTADOS E DISCUSSOES
Os resultados obtidos na simulacdo do processo PSD puderam ser visualizados a partir da
aba “Insert” no comando “Stream Report” (Tabela 1). Em destaque, esta a fracdo molar de
etanol produzida na coluna C2. Isso significa a possibilidade de separacdo de agua e etanol,
tendo este uma concentragdo proxima a requerida para EAC.

Tabela 1- Resultados do processo apds simulacdo no software.

Corrente Alimentacdo D1 D2 Agua  Etanol Unidade
Pressao 1 1 10 1 10,00 atm
Temperatura 40,00 75,14 75,40 100,74 151,29 °C

Vazdo de alimentacdo ~ 4186,09 413295 413295 531,384 1437,67 kg/h

Fracdo molar de
etanol 0.85 0.875  0.875 0.0001 0.99

Fracdo molar de 4gua 0.15 0.124 0.124 0.9999 0.01

A Figura 6 foi obtida pela aba “Plot”, comando “Tx plot”, selecionando os componentes
“gthanol” e “water” e a corrente “D1”. E apresentado o comportamento das curvas de orvalho
e de bolha em D1 (corrente de destilado da primeira coluna) a 1 atm. Nesta figura, percebe-se
a formacédo do aze6tropo em aproximadamente 87% em mol, ou seja, em C1 s6 é possivel a
separacdo dos dois componentes em um ponto pouco abaixo da azeotropia. E notavel,
também, que as maiores temperaturas na coluna se dao onde a composi¢do de etanol é
aproximadamente zero, justificando a presenca majoritaria de agua na saida de fundo de C1.
Conforme a temperatura diminui, a fracdo de etanol aumenta, atingindo os estagios no topo da
coluna.
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Figura 6- Curva Temperatura versus fracdo molar de etanol em C1.

Analisando a corrente D2 (Figura 7), vé-se que o aumento de pressdo “desloca” o ponto
de azebtropo para a esquerda, aproximadamente 80% em mol de etanol. Sendo assim, a
coluna C2 ¢ alimentada em uma regido seguinte a esse ponto, ndo dificultando o processo de

destilacéo.

E cabivel ressaltar

também que a concentracdo de etanol

aumenta

proporcionalmente a temperatura, explicando a saida deste produto na corrente de fundo, onde
h& maior calor. Na corrente de topo a composicédo € semelhante aquela de entrada em C2, pois
a temperatura alcancada se assemelha a do ponto azedtropo formado em C1.
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Figura 7- Curva Temperatura versus fracdo molar de etanol em C2.
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5. CONCLUSAO

A partir do software COCO foi possivel desenvolver, analisar e discutir o processo de
destilacdo por oscilacéo de pressdo que, apesar de complexo, se tornou simples com o auxilio
computacional. Todas as etapas, desde a proposi¢édo dos componentes, insercdo das unidades
de operacdo (colunas) e das correntes, até a analise dos resultados foram compreensiveis
podendo ser realizadas por académicos de engenharia sem demasiadas ddvidas. Todos 0s
dados obtidos foram passiveis de discussdo e condizentes com o esperado, dando
credibilidade ao programa utilizado.

Com a gama de informacdes obtidas e a facilidade de uso, é possivel analisar alteracdes
nas variaveis de processo, como nimero de estagios nas colunas, temperatura e pressdo de
alimentacédo, podendo ser realizadas otimizacGes, mesmo que o software nao seja exatamente
voltado para este objetivo.
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USE OF FREE SOFTWARE FOR PROBLEM RESOLUTION INVOLVING
DISTILLATION BY PRESSURE OSCILLATION

Abstract: The use of software in Chemical Engineering has become important in the
development of processes, since the study of these does not require that they are in large
scale. Pressure oscillation distillation can be used to separate azeotropic mixtures which
have a minimum point in relation to the operating temperature, but are difficult to address
because of their complexity. In order to contribute to a better understanding of the pressure
oscillation distillation processes, this work applies a practical example using the COCO
software (Cape-Open to Cape-Open). The results were as expected and subject to discussion.
It was possible to conclude the ease of use of the software, as well as its applicability even
with complex processes.

Keywords: Distillation. Free software. Application of Chemical Engineering.
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