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RESUMO

OLIVEIRA, G. S. Comparacao, por simulacao computacional, do processo de
separacao de uma mistura BTX através de coluna de destilacao convencional
e coluna DWC. 2020. 55 f. Trabalho de conclusdo de curso — Escola de
Engenharia de Lorena, Universidade de Sao Paulo, Lorena, 2020.

A destilacao é a operacao de separagao mais comumente utilizada industrialmente,
sendo fundamental para a industria quimica, farmacéutica e de petréleo. Devido a
sua elevada demanda energética, € fundamental a investigagdo de novas
configuracdes de colunas de destilacdo como, por exemplo, a coluna de parede
dividida — do inglés dividing wall column (DWC) — especialmente devido a esta
coluna exigir uma menor demanda de energia, capital e espaco fisico. A simulacao
€ muito empregada no estudo da DWC por diversos autores, para que seja possivel
avaliar diferentes cenarios e oferecer sugestdes de otimizacao para essa alternativa
tdo promissora. Portanto, o presente trabalho teve como objetivo simular o
fracionamento de uma mistura de hidrocarbonetos BTX (Benzeno, Tolueno e
Xileno) através de uma coluna DWC, avaliando posteriormente sua eficiéncia
energética em comparacgao as colunas de destilacao convencionais; para tanto, foi
utilizado o software Aspen Plus V8.8. Inicialmente, foi projetado o sistema de
destilacdo convencional, que no caso, por se tratar de uma mistura ternaria, requer
duas colunas de destilagdo. Para o sistema de destilacdo convencional foi utilizada
a sequéncia direta para as duas colunas necessarias, sendo realizada
primeiramente uma simulagéo pelo método shortcut para obter-se uma primeira
estimativa das condi¢cdes operacionais da coluna. Posteriormente, foi feita uma
destilacao rigorosa, através do modelo RadFrac, para validar as condicdes obtidas
com a destilacdo shortcut, realizando ajustes necessarios nas condi¢coes
operacionais. Por fim, a simulacdo da coluna DWC foi conduzida através de 4
colunas RadFrac (destilacao rigorosa) para compor sua configuragdo. Ambos os
processos foram comparados quanto sua demanda energética, utilizando como
base para essa comparagdo o consumo de vapor (em massa) por quilograma de
xileno obtido em cada um dos processos. Com os resultados, foi possivel concluir
que considerando 0 mesmo numero de estagios para o processo convencional de
destilacao e para a DWC, bem como a mesma pureza desejada para 0s compostos
(Benzeno, Tolueno e Xileno), a DWC apresentou uma eficiéncia energética
ligeiramente melhor do que o sistema convencional, com uma redugéo de 2,43%
no consumo da utilidade.

Palavras-chave: DWC, coluna de parede dividida, simulacdo computacional,
destilacao.



ABSTRACT

OLIVEIRA, G. S. Comparison, by computational simulation, of the separation
process of a BTX mixture through conventional distillation column and DWC
column. 2020. 55 pages. Course conclusion paper — Escola de Engenharia de
Lorena, Universidade de Sao Paulo, Lorena, 2020.

Distillation is the most commonly used operation industrially, being essential in
chemical, pharmaceutical and petroleum industries. Due to its high energy demand,
it is fundamental to investigate new configurations of distillation columns, just like
the dividing wall column (DWC) system, for example, especially because this
column requires lower energy demand, capital and physical space. Simulation is
very used by several authors in the study of DWC columns, what makes possible to
evaluate different scenarios and offer suggestions to optimize this promising
alternative. Therefore, this present study aimed to simulate the fractionation process
of a BTX mixture of hydrocarbons (Benzene, Toluene and Xylene) through a DWC
column, evaluating its energy efficiency compared to conventional distillation
columns; to achieve this purpose, the Aspen Plus V8.8 software was used. Initially,
the conventional distillation system was designed, and in this case, as a ternary
mixture is used, the conventional system requires two distillation columns to
complete the separation. For this conventional distillation system, the direct
sequence was chosen to the two columns required, and firstly a shortcut simulation
was performed to obtain a first estimative of the operational conditions of the
system. The shortcut simulation was followed by a rigorous simulation, that was
carried out using the RadFrac column, to validate the conditions obtained with the
shortcut simulation, adjusting the necessary operational conditions. Finally, the
simulation of the DWC system was performed using 4 RadFrac columns (rigorous
simulation) to construct its configuration. Both processes were compared by their
energy demand; this comparison was made using the steam consumption (in mass)
per kilogram of xylene obtained in each process. With the results, it was possible to
conclude that considering the same number of stages for the conventional
distillation process and for DWC, and the same purity required for each compound
(Benzene, Toluene and Xylene) in both processes, the DWC column had a slightly
better energy demand, with a 2,43% reduction in utility consumption.

Keywords: DWC, dividing wall column, computational simulation, distillation.
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1. INTRODUCAO

A destilacdo é um método de separacdao empregado em processos quimicos
ha mais de 150 anos (DAUM, 1959), e é ainda hoje o mais comumente utilizado na
industria. Esse processo de separagao € muito abrangente, pois € capaz de separar
componentes de uma mistura homogénea de liquidos com base no equilibrio
liquido-vapor entre eles, ao explorar a diferengca de volatilidade entre esses
componentes. Portanto, € um processo empregado para purificar e fracionar
componentes, ou ainda para atingir concentracdes desejadas em uma determinada
mistura de interesse. Devido a sua utilidade e por ser um processo de separacao
razoavelmente simples e de baixo risco (ORNL, 2005), a destilacdo € fundamental
na industria, principalmente na industria quimica, farmacéutica e de petréleo
(AURANGZEB; JANA, 2019).

Apesar de suas amplas aplicagdes, aos poucos a destilacdo se tornou um
ponto preocupante no processo quimico como um todo por conta de sua alta
demanda energética. O rapido crescimento tecnolégico e industrial fez com que a
demanda energética global crescesse consideravelmente ao longo dos anos
(AURANGZEB; JANA, 2016), o que causa nao sé um impacto econémico mas
também um grande impacto ambiental (XIE et al., 2018) e, por isso, a industria
passou a ter a necessidade de explorar estratégias para poupar recursos, poupar
energia e reduzir desperdicios.

Na industria quimica e de petrdleo, as operacbes de destilacdo podem
representar até 53% da energia de separacao total utilizada (ZHOU; KOOIJMAN;
TAYLOR, 2019), além disso, outro dado muito relevante é a estimativa de que o
processo de destilagdo representa cerca de 3% do consumo de energia mundial,
uma quantidade bastante significativa (KHALIFA; EMTIR, 2009). Diante disso, por
ser uma das operagdes que requer mais energia, a destilacao tornou-se um dos
principais desafios de sustentabilidade para a industria. Levando em conta a
problematica por tras da crescente demanda de energia, nas Ultimas décadas
pesquisadores estdo em busca de alternativas que reduzam a energia utilizada
nesse processo de separacdo, a fim de trazer beneficios ndo sé para o setor
quimico, como também para o meio ambiente.

Para suprir as necessidades da industria, considerando os aspectos

energéticos, ambientais, sustentaveis e econdbmicos, novas configuracoes de
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colunas de destilagdo vém sendo propostas nas ultimas duas décadas (SILVA
FILHO, 2018). Segundo Silva Filho (2018), as inovagdes no campo de destilacao
visam reduzir os custos de producao e operacionais, reduzir o consumo de energia
e aumentar a eficiéncia do processo. Diversas configuragdes inovadoras para
colunas de destilagdo podem ser citadas, mas dentre elas, a coluna de parede
dividida — do inglés dividing wall column (DWC) — tem grande destaque como
alternativa as colunas de destilagdo convencionais, por ser uma tecnologia muito
promissora, pois, se comparada a configuragao tradicional de colunas de destilacao
(em série ou em paralelo), a DWC requer muito menos energia, capital e espacgo
fisico (DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC, 2010).

A coluna de parede dividida (DWC) é considerada um progresso na area de
destilacdo. Apresenta-se como uma coluna totalmente acoplada termicamente,
composta por um unico casco (DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC, 2010), e é
altamente eficiente para a separacado de misturas de trés ou mais componentes,
apesar de a maioria dos estudos sobre ela ser desenvolvido apenas para misturas
ternarias. A DWC, além de ser apropriada para a separacao de mistura de
hidrocarbonetos (aromaticos ou alifaticos), pode ser utilizada também para
destilacédo extrativa, reativa e separagéo de misturas azeotrépicas (SILVA FILHO,
2018). Por ter uma parte da coluna com parede dividida, a DWC requer menores
vazbes internas para sua operagao, e conseqguentemente necessita de menos
energia para realizar a separagao (SILVA FILHO, 2018), o que sugere uma
eficiéncia energética mais alta e grande versatilidade para essa coluna nao
convencional.

O rapido desenvolvimento tecnoldgico que a industria enfrenta nos dias
atuais fez com que a simulacdo computacional se tornasse uma 6tima opcéao de
ferramenta para analisar o funcionamento de uma planta ou processo. Por conta
da alta complexidade dos sistemas em uma industria, e também devido ao perigo
inerente aos processos caso um acidente venha a ocorrer, os simuladores séo
bastante indicados para um controle mais rigoroso, uma padronizacao de operacao
e conformidade com as praticas de seguranca, pois com uma simulagao € possivel
avaliar um processo de forma computacional antes de coloca-lo em prética.

Existem muitas definicdes para “simulagéo”, dentre elas, Pegden, Shannon
e Sadowski (1990) dizem que a simulacéo € “o processo de projetar um modelo

computacional de um sistema real e conduzir experimentos com este modelo com
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o propoésito de entender seu comportamento e/ou avaliar estratégias para sua
operacao”. Desenvolver um modelo pode ndo so facilitar a visualizagdo de um
problema como um todo, mas também produzir um histérico do comportamento do
sistema ao longo do tempo, assim como estatisticas deste comportamento para
conclusdes pertinentes a ele (CORREIA, 2019), além de permitir estudos para
melhoria do processo, analises de custo-beneficio, andlise de sensibilidade das
variaveis envolvidas, entre outras diversas possibilidades (CORREIA, 2019). A
modelagem, a simulacdo e o0 controle sao aspectos muito importantes na
engenharia, e sao aplicaveis como um primeiro passo ao estudar a DWC, por se
tratar de uma coluna mais complexa que a convencional, j& que possui mais graus
de liberdade ao ser conduzida em uma simulacdao (NGUYEN et al., 2016), o que
torna também o seu controle mais dificil de ser realizado.

Mesmo que 0 método de modelagem e simulagéo do processo de separagcéo
por coluna de parede dividida seja relevante e uma opg¢ao bastante mencionada
atualmente, ndo € algo trivial de ser feito, pois os softwares comerciais nao
apresentam nenhum modelo padrdo para a coluna DWC em seus pacotes de
simulagdo (ZHOU; KOOIJMAN; TAYLOR, 2019). Como consequéncia, por ndo
haver um modelo mais sélido e direto, a aceitagcdo da DWC foi um pouco mais lenta
do que o esperado (DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC, 2010).

Portanto, diante do contexto apresentado, encontra-se na coluna de parede
dividida uma alternativa favoravel, que se encaixa na ideia de produg¢do moderna e
sustentavel tdo discutida nos dias de hoje. Essa coluna complexa e nao
convencional tem recebido bastante atencédo nos ultimos anos — apesar de haver
ainda pouco conteudo cientifico em ambito nacional —, e ainda requer mais estudo
e constatagdes soélidas sobre o seu funcionamento e seus beneficios. Com o0s
inimeros desafios que a industria vem enfrentando para se manter em meio a tanta
competitividade, buscando sempre solugcdes inovadoras e sustentaveis, processos
que tenham menores impactos ao meio ambiente sdo fundamentais para agregar
valor.

Tendo em vista que uma mistura terndria ou quaternaria em um processo
convencional precisaria, tipicamente, de uma série com duas ou mais colunas de
destilacao individuais (com alta demanda energética) para ter seus componentes
separados, avaliar a viabilidade de uma coluna Unica capaz de realizar a mesma

fungcdo com uma maior eficiéncia energética torna-se algo muito pertinente a
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situacdo atual da industria, j& que a DWC representa uma maneira notavel de se

obter produtos com alta pureza, podendo reduzir ndo s6 o consumo de energia,

mas também o custo de operacdo e 0 espago necessario para a coluna,

abrangendo aspectos ambientais e econémicos.

1.1. Objetivos

1.1.1. Objetivo Geral

A presente monografia teve como principal objetivo simular o fracionamento

de uma mistura de hidrocarbonetos BTX (Benzeno, Tolueno e Xileno) através de

um sistema nao convencional de destilagéo (coluna de parede dividida), avaliando

posteriormente sua eficiéncia energética em comparacao as colunas de destilacao

convencionais sequenciadas.

1.1.2. Objetivos Especificos

Para alcancar o objetivo geral do trabalho, foram definidos os seguintes

objetivos especificos:

Construir um modelo do processo de separacao por coluna de parede
dividida (DWC) e um modelo do processo de separagéo por destilacao
convencional, com condicdes operacionais iniciais, empregando-se
como ferramenta o software Aspen Plus V8.8;

Simular o processo construido para obtencado dos dados de balanco
de massa e energia do processo;

Utilizar andlises de sensibilidade para observar a influéncia das
variaveis no processo como um todo;

Determinar especificacdes desejadas para avaliar quais condi¢ées no
processo retornam em alta pureza dos componentes no
fracionamento;

Avaliar a eficiéncia energética, a pureza obtida nos componentes
fracionados e outros indicadores do processo relevantes para a
comparacao da DWC com as colunas de destilacao convencional.
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2. REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1. A mistura ternaria de Benzeno, Tolueno e Xileno

Dentre diversos compostos aromaticos, o benzeno, o tolueno e o xileno
recebem grande atencdo. Estes trés hidrocarbonetos sdo componentes da
gasolina, e muitas vezes sdo encontrados na agua ou no ar, por contaminagao
através do petréleo e seus derivados (FENSTERSEIFER, 2010). A contaminacao
pode ocorrer por derramamento ou vazamento de petréleo no meio ambiente, no
caso da agua (FENSTERSEIFER, 2010), ou ainda por residuos da combustao de
veiculos, exaustao de aeronaves, entre outros meios, no caso do ar (PIVELI, 2019).
Sao componentes toxicos, que podem provocar problemas a saude humana, e por
iSSO sua presenga na agua gera grande preocupagao.

No quesito industrial sdo compostos aromaticos muito relevantes (KISS;
REWAGAD, 2011), pois quando puros sao usados na sintese de outros produtos
quimicos de maior valor agregado. O benzeno por exemplo, é utilizado na sintese
de estireno, fenol, anilina, anidrido maleico, entre outros compostos
(FENSTERSEIFER, 2010). Ja o tolueno pode ser empregado como solvente para
resinas sintéticas, adesivos e revestimentos de superficie (FENSTERSEIFER,
2010). O xileno, por sua vez, possui trés formas isoméricas, e pode ser utilizado na
fabricacao de defensivos agricolas (FENSTERSEIFER, 2010).

No entanto, na maioria das vezes, esses trés hidrocarbonetos em questéao
nao sao encontrados puros, mas sim na forma de uma mistura. Uma mistura de
benzeno, tolueno e xileno pode ser formada no processamento de derivados de
petréleo, ou ainda na producéo de tolueno e xileno, onde o benzeno pode ser
emitido contaminando o hidrocarboneto de interesse (PIVELI, 2019). Se os
componentes benzeno, tolueno e xileno encontram-se impuros, agregados em uma
mistura, eles ndo possuem o mesmo valor que teriam se estivessem na forma pura,
onde poderiam ser usados em diversas aplicagoes.

Por isso, em muitos casos, € interessante realizar a separacdo dos
componentes de uma mistura contendo benzeno, tolueno e xileno. A mistura
ternaria de BTX pode ser separada por destilagcdo, e por sua relevancia, foi a
mistura abordada nesse projeto. Na Tabela 1, pode-se observar algumas
propriedades fisicas do benzeno, do tolueno e do p-xileno, para conhecimento.
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Tabela 1 — Propriedades fisicas dos componentes da mistura ternaria (benzeno, tolueno e xileno).

Propriedade Fisica Benzeno Tolueno P-Xileno
Foérmula Molecular Ce6H6 C7H8 C8H10
Massa Molar (g/mol) 78,11 92,14 106,17
Densidade (kg/m?3) 878,6 866,9 860,0
Viscosidade (cP, a 20 ¢C) 0,652 0,590 0,620
Temperatura de Fusao (2C) 5,53 -94,97 13,26
Temperatura de Ebulicao (2C) 80,09 110,63 138,36

Fonte: Kiss e Rewagad (2011).

2.2. Destilacao

A destilagdo, como mencionado anteriormente, € uma tecnologia de
separacado de componentes de uma mistura que se baseia no equilibrio liquido-
vapor dessas misturas. Por meio da aplicagédo e remocéao de calor na mistura, é
possivel explorar a diferenca de volatilidade existente entre os componentes,
diferenca essa que esta relacionada com seus pontos de ebuli¢cao.

Essa operagdo é sem duvidas a mais utilizada na separagédo de
componentes de misturas que podem ser vaporizadas (ORNL, 2005), e também
uma das mais comuns. O funcionamento de uma coluna de destilagcdo é
relativamente simples: nessa operacao, a alimentagcédo entra no equipamento e &
aquecida até seu ponto de ebulicdo, formando uma fase gasosa e uma fase liquida;
a fase gasosa e a fase liquida tém composicdes diferentes, gerando transferéncia
de massa de uma fase para outra, até atingir o limite de transferéncia de massa
quando o equilibrio entre as fases € alcancado (CHAGURI, 2015). O principio
basico de funcionamento é o mesmo em qualquer tipo de destilacdo, seja ela a
destilacdo convencional ou destilagbes complexas (SILVA FILHO, 2018).
Tipicamente, por conta de suas varias evaporacoes e ebulicées, e por ter calor
sendo fornecido na base e retirado no topo, essa operag¢ao tem um alto consumo
de energia (SILVA FILHO, 2018). Devido a esse fator, novas tecnologias de
destilacdo vém sendo analisadas para aumentar a eficiéncia desse processo, 0 que
sera discutido adiante.
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2.2.1. Destilacao convencional

Considerando o fracionamento por destilacdo de uma mistura ternaria em
componentes puros, temos tradicionalmente duas opc¢des para realizar essa
separacdo de forma convencional, utilizando duas colunas de destilagdo: a
sequéncia direta e a sequéncia indireta (DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC,
2010). Essas configuracdes estao apresentadas na Figura 1.

Figura 1 — Sequéncias convencionais para separacao de trés componentes.

B P iy iy Gy
Lo Lo

ABC BC
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; -

(a) Sequéncia direta (b) Sequéncia indireta

B

Fonte: Dejanovic, Matijalevic e Olujic (2010).

A sequéncia direta representada na Figura 1a € a mais amplamente utilizada.
Ja a sequéncia indireta, na Figura 1b, € menos utilizada pela dificuldade de retirada
das impurezas dos componentes mais pesados (PINZON, 2014).

2.2.2. Colunas de destilacao nao convencionais

Dentre as operacdes de separacdo de componentes, existem diversas
opcdes com menor intensidade energética se comparadas a destilagcdo. Em alguns
casos, € possivel substituir a destilagcdo por uma outra tecnologia, como por
exemplo membranas, extra¢do, adsor¢do e absorgao, ou ainda sistemas hibridos
(ORNL, 2005). Porém, na maioria dos casos, substituir a destilacdo ndo é uma boa
opcao, e para reduzir o consumo energético do processo € necessario buscar
adaptacoes para a destilacao convencional.

Uma das alternativas para contornar o alto consumo energético da destilagao
convencional consiste em mudar a configuracdo operacional das colunas de
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destilacdo (GOUVEA, 1999). Diversas sdo as propostas de configuragdo que
podemos citar. Gouvéa (1999), por exemplo, sugere modificagdes nas colunas
convencionais de forma a obter um maior contato entre as fases liquida e vapor,
buscando assim um aumento na eficiéncia do processo de destilacao. As duas
configuragdes na pesquisa de Gouvéa (1999) sao a Para-destilacdo e a Meta-
destilagdo. A Para-destilagdo se baseia em dividir a fase vapor em duas partes
iguais, de forma que percorram paralelamente a coluna, mantendo contato em
estagios alternados com uma unica corrente de liquido descendente. J4 a Meta-
destilacdo se baseia em dividir o fluxo de liquido em duas correntes que entram em
contato com uma fase vapor ascendente.

Silva Filho (2018) cita algumas opg¢des de destilacdo ndo convencional em
sua tese, sendo a escolhida para seus experimentos a destilacdo por filme
descendente unitubular (um tubo de destilagao) e multitubular para separacao de
compostos aromaticos (uma mistura BTX); ele faz um estudo experimental,
realizando a destilacao de filme descendente a pressao atmosférica e assistida por
termofissdo. O autor verificou a partir de seus experimentos que para obter um teor
de 68,24% de Tolueno no destilado, uma coluna convencional tem praticamente o
dobro do consumo energético utilizado na unidade de destilacdo por filme
descendente unitubular. Ele propds ainda uma unidade de separagdo multitubular,
com 9 tubos de destilacao, a fim de aumentar a produtividade da unitubular, e nesse
segundo caso 0 consumo energético da unidade multitubular também foi menor do
que o consumo energético de uma destilagdo convencional, para se obter 66,72%
de Tolueno. Diante dos resultados obtidos, Silva Filho (2018) péde confirmar que o
processo nao convencional avaliado em sua pesquisa é mais eficiente do que uma
destilacao convencional — em relagao ao ponto energético — nos casos em que se
quer produzir uma mesma recuperagao de Tolueno no destilado.

Pinz6n (2014) cita em seu trabalho as configuracbes complexas mais
utilizadas para o fracionamento de uma mistura com trés ou mais componentes:
coluna com saida de vapor lateral, coluna com produtos laterais, coluna com pré-
fracionador, coluna termicamente acoplada e coluna com parede dividida. Na
coluna com saida de vapor lateral, a coluna principal tem uma saida lateral de
vapor; esse vapor é direcionado para uma coluna de esgotamento ou coluna de
retificacdo, que é ligada termicamente a coluna principal, e assim, essa coluna

ligada termicamente a coluna principal fornece ao vapor a carga térmica necessaria
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para efetivar a separacdo dos componentes (PINZON, 2014). O segundo tipo
mencionado, a coluna com produtos laterais, € uma coluna com uma saida acima
ou abaixo do estagio de alimentacao, favorecendo a separacdao do componente
intermediario (PINZON, 2014). J4 a coluna com pré-fracionador é composta por um
pré-fracionador e uma coluna principal, onde o pré-fracionador realiza a separagéao
dos componentes leve e pesado, com 0 componente intermediario misturado entre
eles, e a coluna principal realiza o segundo fracionamento, obtendo assim uma
corrente de topo, uma corrente lateral (do componente intermediario) e uma
corrente de fundo (PINZON, 2014). Por fim, temos a coluna termicamente acoplada;
ela se parece com a coluna com pré-fracionador, porém, no pré-fracionador séo
eliminados os trocadores intermediarios e colocados refluxos em seu lugar,
formando assim uma integracdo térmica (PINZON, 2014).

Esse modelo, onde s&o removidos o condensador e o refervedor da coluna
de pré-fracionamento e adicionadas correntes no seu lugar, foi introduzido por
Petlyuk, Platonov e Slavinskii (1965), e € conhecido até hoje como “coluna de
Petlyuk” (DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC, 2010). Com o condensador € o
refervedor removidos, a coluna de pré-fracionamento € agora conectada
diretamente com a coluna principal, e isso equivale a um acoplamento térmico do
pré-fracionador com a coluna principal, sendo que o condensador e o refervedor
necessarios sao agora anexados apenas na coluna principal (DEJANOVIC;
MATIJALEVIC; OLUJIC, 2010). A Figura 2 mostra mais claramente a substituicao
feita.

A ultima configuragdo mencionada por Pinzon (2014) é a escolhida por ele
para conduzir sua pesquisa, e é também o foco principal da pesquisa desenvolvida
nesta presente monografia. A coluna de parede dividida, ou DWC, é também uma
coluna de destilagdo termicamente acoplada, assim como a coluna de Petlyuk, e
muitas vezes elas podem ser estudadas até mesmo de maneira analoga, pois se
duas colunas de Petlyuk forem integradas em um mesmo equipamento, obtém-se
assim a configuragédo proposta pela DWC (SILVA FILHO, 2018).
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Figura 2 — Configuragdes de colunas de destilagdo nao convencionais; (a) Coluna com pré-

fracionador; (b) Coluna de Petlyuk
A
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Fonte: Dejanovic, Matijalevic e Olujic (2010).

2.3. Coluna de parede dividida

Apesar de a coluna de Petlyuk ja ser um grande avango, novas tecnologias
e configuragdes continuaram a ser estudadas. Apds muitas pesquisas de diversos
autores, por volta de meados dos anos 80, a empresa BASF SE, em Ludwigshafen,
implementou um modelo de coluna ainda mais efetivo: uma coluna uUnica (de
apenas um casco), com uma parede diviséria que separa a se¢ao intermediaria
fisicamente em duas partes, sendo a primeira parte a que recebe a alimentacao e
funciona como um pré-fracionador, e a segunda parte ao lado a se¢ao que realiza
a separacao do componente intermediario (DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC,
2010). A Figura 3 mostra um diagrama simplificado de uma coluna DWC.

E possivel observar que a configuragdo da DWC sugere a existéncia de duas
colunas em um casco, o que possibilita assim a separacdo do componente
intermediario. Seu funcionamento ocorre da seguinte forma: a alimentagao é
introduzida na coluna a esquerda da parede, que funciona como coluna de pré-
fracionamento; o componente mais leve flui para cima (destilado) e o componente
mais pesado vai para baixo (fundo). O componente intermediario inicialmente é
arrastado para cima e para baixo com as duas correntes, misturado com o
componente leve acima, e com o componente pesado abaixo. A concentracdo do

componente intermediario que vai para cima € separada na parte superior, e da
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mesma forma, a quantidade do intermediario que vai para baixo é separada na
parte inferior. As quantidades do intermediério separadas fluem para o outro lado
da parede dividida (lado direito), onde o composto intermediario é recuperado por
uma corrente lateral (KISS; REWAGAD, 2011).

Figura 3 — Configurac¢édo da coluna DWC

ABC B

Fonte: Zhou, Koojiman e Taylor (2019).

Hoje, muitos autores citam a DWC como uma alternativa consolidada, que
pode sim trazer muitos beneficios, como a reducao do capital investido por conta
da configuracao integrada, elevada pureza para todos os produtos, menores custos
para operagdo € manutencao, maior eficiéncia energética e ainda economia de
espaco (SILVA FILHO, 2018). Porém, ainda ha muito que pode ser feito nesse
tema. Os autores mais atuais realizam pesquisas para comparar resultados com
referéncias publicadas anteriormente; investigam também novas configuragdes,
como por exemplo a inser¢cao de mais de uma parede diviséria em paralelo; e ainda
buscam condi¢des de operacdo com a DWC que possibilitem a maximizacao dos
beneficios dessa coluna, a fim de obter trés ou mais produtos com alta pureza
(DEJANOVIC; MATIJALEVIC; OLUJIC, 2010).
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2.4. Modelos de representacao da DWC em simulacao

Conforme ja mencionado anteriormente, o método de modelagem e
simulacédo é muito empregado no estudo da DWC por diversos autores, para que
seja possivel avaliar diferentes cenarios e oferecer sugestoes de otimizagéo para
esse processo tao favoravel.

Dentre as op¢des de colunas padrao oferecidas pelos softwares comerciais,
Aspen Plus V8.8 incluso, ndo ha uma coluna que se aproxime a configuracao de
uma DWC; portanto, para realizar a simulagcdo de uma DWC é necessario fazer
arranjos com colunas convencionais, criando um modelo de representagédo que se
aproxime do real.

Existem alguns modelos de representacao para a DWC em uma simulacao,
sendo os trés mais comuns: o modelo pump-around, o modelo de duas colunas e
o modelo de quatro colunas (ZHOU; KOOIJMAN; TAYLOR, 2019), que podem ser
vistos na Figura 4.

O modelo pump-around consiste em secbes da DWC alinhadas
verticalmente, onde ocorre um redirecionamento das correntes de um local para
outro; esse modelo, representado a esquerda na Figura 4, ndo é muito utilizado
devido ao fato de que ele pode causar problemas de convergéncia (BECKER et al.,
2001). J4 o modelo de duas colunas, ao centro da Figura 4, se assemelha a coluna
de Petlyuk e é utilizado por alguns autores, mas necessita que o autor seja bem
assertivo nos valores iniciais das correntes interligadas para garantir sua
convergéncia (ZHOU; KOOIJMAN; TAYLOR, 2019). Por ultimo, a direita da Figura
4, estd o modelo de quatro colunas, utilizado também por varias referéncias; esse
modelo é mais flexivel do que os outros e representa melhor a situacao real (ZHOU;
KOOIJMAN; TAYLOR, 2019).
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Figura 4 — Modelos para representa¢do de uma coluna DWC em um sistema de simulagédo
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Fonte: Zhou, Koojiman e Taylor (2019).

2.5. Meétodos de simulacao para destilacao

Uma destilagdo multicomponente pode ser conduzida por dois diferentes
métodos nos simuladores: a modelagem por métodos rigorosos e a modelagem por
métodos aproximados. Para compreender melhor a simulacdo de um sistema de
destilacéo, é interessante conhecer esses métodos e em quais equagdes eles se

baseiam.

2.5.1. Método shortcut

O meétodo shortcut € um método aproximado de simulagéo, utilizado para
obter-se uma primeira aproximacdao do comportamento de uma coluna de
destilagédo, geralmente quando ndo sédo conhecidas informagdes iniciais como o
numero de pratos ou a razao de refluxo minima, por exemplo.

Esse método baseia-se em um conjunto de equagbes conhecido como
Fenske, Underwood, Gilliland e Kirkbride (FUGK). Cada uma das equagdes € usada
para estimar uma informagao da coluna de destilagao inicial que se deseja modelar.
As equacgdes serao discutidas a seguir, ressaltando que as equagdes aqui
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apresentadas foram obtidas na literatura, com base no que foi apresentado por
Azevedo e Alves (2009) e por Pinzon (2014).

A equacdo de Fenske é a equacgao utilizada para estimar o numero de
estagios necessario para que uma determinada separagdo seja alcancada,
chamado de N.;,. Para utilizar essa equacao é necessario especificar os
componentes chave, leve (L) e pesado (H), especificar também as composi¢cdes
dos componentes chave no destilado (D) e no fundo (B), e a volatilidade relativa
entre os componentes (sendo a referéncia para o célculo o componente chave
pesado e a volatilidade relativa considerada constante ao longo da coluna). Pode-
se observar entdo, na Equacao (1), como é feito o calculo do niumero minimo de

estagios Npin-

n[(2) 29 ,

In GL,H

Nmm=

Como considera-se a volatilidade relativa do componente chave leve em
relacdo ao componente chave pesado constante, € necessdario calcular uma
volatilidade relativa média entre eles ao longo da coluna, sendo ela calculada como
uma média geométrica das volatilidades relativas entre os componentes chave leve
e chave pesado no primeiro e Ultimo estagio da coluna (PINZON, 2014), de acordo

com a Equagéo (2).

N[

ALy = [(aL,H)D X (aL,H)B] (2)

Ja na equacao de Underwood, obtém-se o refluxo minimo. O refluxo minimo
corresponde ao caso de um numero de estagios de equilibrio infinito (PINZON,
2014), uma condicado impossivel de ser realizada na pratica, usada apenas como
uma referéncia para determinagdo de um refluxo possivel para operar a coluna. E
necessario resolver duas equacgdes simultaneamente para esse calculo, conforme

a Equacéo (3) e a Equacéo (4).

Qi X XFi\ _
Z ai,H -0 - 1-d (3)
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Qip X Xpji\ _
> ()= R @

Nas Equacdes (3) e (4) o somatorio é referente a todos os componentes da
mistura, e ndo apenas aos componentes chave leve e chave pesado. Portanto, a; 4
representa a volatilidade relativa média do componente i em relagdo ao
componente chave pesado. O termo xg; representa a composi¢do inicial do
componente i (na alimentagéo), e o termo g é um valor que pode ser encontrado
com base nas condicdes térmicas da alimentacao (quando a alimentacdo é um
liquido saturado, este termo vale 1). A Equacéo (3) é utilizada para calcular o termo
8, pois calculando as volatilidades relativas médias de todos os C componentes da
mistura, obtém-se com a Equacgéo (3) uma equacado de grau C, e das C raizes
obtidas com ela, 8 é a raiz que é obedece a relagéo: 1 < 6 < ayy (AZEVEDO;
ALVES, 2009). Ent&o, ao resolver a Equacao (3), € possivel resolver a Equacgéao (4)
para o célculo de Ryp,.

A equacgéo de Gillland é a utilizada para estimar o numero de estagios
tedrico (N). Esta equacao esta representa na Equacéao (5), sendo o valor de X
utilizado na Equacao (5) representado pela Equacao (6).

N—Nmm_1 [(1+54,4XX)(X—1)]

N+1 P11+ 1172 xx/\X05 ()
_R'le'n
X= R+ 1 (6)

Por fim, a equacao de Kirkbride fornece a localizagdo 6tima do prato de
alimentacdo, ou seja, a posicdo da alimentagdo. Essa equacdo supde uma
distribuicao ideal dos componentes ao longo da coluna (PINZON, 2014), e pode ser
representada pela Equacéao (7), sendo B a vazao molar do produto de fundo, D a

vazao molar do destilado e F representando a alimentagao.
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0,206

2
Nretit _ <XF,H> <XB,L) (E)
Nesgot XfFL/ \XD,H D

2.5.2. Método rigoroso

O segundo método utilizado em simuladores para a modelagem de
destilagdo € o método rigoroso. A simulagao por método rigoroso é mais complexa,
e é indicada para o projeto final de um equipamento, pois fornece dados com maior
exatiddo sobre o processo (PINZON, 2014). O método rigoroso é baseado nas
equacoes de balanco de massa, equagdes de equilibrio liquido-vapor, somatério
das fragdes molares e balangos de entalpia, sendo essas equacdes aplicadas em
cada estagio da coluna, o que faz com que esse método seja conhecido também
como método prato a prato (CORREIA; CAPPER; MENEZES, 2018). Essas
equacgoes sao conhecidas como MESH, remetendo as palavras Massa, Equilibrio,
Somatério e Entalpia (CORREIA; CAPPER; MENEZES, 2018).

O método rigoroso pode ser aplicado para validar informagdes obtidas no
método shortcut, dessa forma, muitas vezes os projetos utilizam os dois métodos
para sua simulacao. Esse método ja é incluido dentro dos calculos dos simuladores
de processos, mas, para que seja possivel ter uma no¢ao de como os calculos séo
feitos, serdo apresentadas as equagdes genéricas a seguir. Primeiramente, deve-
se considerar um prato genérico na coluna. O prato genérico € um prato teérico, o
qual sera chamado de prato tedrico |’ e esta representado na Figura 5.

Na Figura 5, o termo j se refere a posi¢éo do prato (uma posi¢ao qualquer),
e o termo i se refere a um componente i qualquer da mistura a ser separada. Na
solucao das equacdes MESH deve-se antes de tudo fixar as variaveis especificas,
e depois, assumir valores para as variaveis de iteracdo (CORREIA; CAPPER,;
MENEZES, 2018).
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Figura 5 — Prato te6rico de uma coluna de destilagéo
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Fonte: Correia, Capper e Menezes (2018).

As equacbes estdo representadas a seguir, conforme apresentadas por
Correia, Capper e Menezes (2018):

Equacgdes do Balango de Massa (M)

Lj_1+Vj+1+Fj—L]'—SL]'—Vj—SVj=0 (8)

Equacgdes de Equilibrio (E)

Y — K. Xj;=0 (9)

Equacdes de Soma (S)

=1 (Xj—Yy) =0 (10)

Equacdes de Balango de Entalpias (H)

Lj—l'Hj-1 + Vj+1.Hj+1 + F]HFJ - (L] + SL])HJ - (V] + SVJ ) HVj_ Q] =0 (1 1)
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Algumas consideracgdes devem ser feitas. Na Equacao (8), o termo j vai de
1 até N, sendo N o0 numero de estagios da coluna. Na Equacgéo (9), o termo j vai de
1 até N assim como na Equacédo (8), e considerando uma mistura com C
componentes, o termo i vai de 1 até C; além disso, o termo K;; representa as razoes
de equilibrio, que podem ser calculadas a partir de um modelo de equilibrio liquido-
vapor. A Equacao (10) leva em conta o fato de que a soma das fragbes molares
dos componentes em uma fase deve ser sempre igual a 1. E por fim, a Equacéo
(11) é feita assumindo uma transferéncia de calor ideal.

Com as equagbes do método rigoroso apresentadas de uma forma
simplificada, € possivel ter uma ideia da base utilizada pelo simulador para
solucionar o modelo, ressaltando o fato de que esses calculos sao feitos prato a

prato.

2.6. Aplicacoes e referéncias pertinentes

Se a destilacdo € hoje a operacdo de separacdo de componentes mais
utilizada nos processos industriais, € devido ndo s6 a sua simplicidade, mas
também a sua vasta aplicabilidade. Sabe-se que essa operacao é muito utilizada
no fracionamento de compostos organicos e de gases em temperaturas criogénicas
(como por exemplo na producdo de nitrogénio e oxigénio provindos do ar),
representando algo entre 90% e 95% de todos os processos de separacao na
industria quimica e na industria de refinaria de petréleo principalmente (ORNL,
2005).

Por isso, diante de uma alternativa para um processo convencional tao
difundido, pesquisadores do mundo todo buscam avaliar o funcionamento desse
método alternativo nos mais diversos cendrios, na tentativa de abranger as
diferentes aplicagdes existentes para o processo convencional e verificar se para
aquela determinada aplicagdo abordada em sua pesquisa o0 método nao
convencional poderia ser aplicado de forma vantajosa. A DWC atualmente se
encaixa nessa condicao, ja que diversos autores podem ser citados no estudo
dessa coluna, utilizando diferentes configuracées, métodos, simuladores e
aplicagdes.

No contexto da industria de petréleo, o trabalho de Kalita, Kockler e Ignat
(2018) implementa a DWC em trés diferentes esquemas de processos de uma
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planta de gas de petrdleo, sendo os esquemas referentes as unidades de
recuperagao do Gas Liquefeito de Petréleo (GLP) e de Craqueamento Catalitico de
Fluidos — do inglés Fluid Catalytic Cracking (FCC) —. Esses autores fazem uma
comparagdo entre um modelo convencional e um modelo DWC, avaliando os
resultados dos processos de recuperacdo do GLP e de componentes de quatro
carbonos (C4) no aspecto energético, econémico e de pureza dos produtos obtida.
Eles utilizam como ferramenta de estudo o sistema da GTC Technology, uma
empresa licenciadora de tecnologias de processo que oferece diversos servicos de
engenharia e solugdes de equipamentos para a industria quimica. O sistema da
GTC Technology oferece uma simulagdo dindmica que permite um modelo de
processo confiavel. Kalita, Kockler e Ignat (2018) apontam que, na maioria das
configuracdes, o modelo DWC utilizado por eles (GT-DWC®) reduz o consumo de
energia e resulta em produtos ainda mais puros que o modelo convencional, além
de ter um menor custo de instalagdo de equipamentos, mostrando assim que a
integracdo da DWC em plantas de gas € uma opc¢ao viavel para otimizagdo de
processos. Neste estudo, diferentemente da maioria que utiliza a parede dividida
na parte central da coluna, Kalita, Kockler e Ignat (2018) abordam uma parede
dividida no topo, mostrando suas vantagens.

Wu et al. (2018) também abordam a utilizagdo da DWC na industria
petroquimica, considerando a etapa de pré-tratamento da gasolina industrial
reformada. A gasolina industrial reformada € uma mistura multi-componente, com
um total de 16 componentes que podem ser divididos em ndo-aromaticos, benzeno,
tolueno, xileno, etilbenzeno e arométicos pesados. No processo de pré-tratamento
da gasolina reformada, ao utilizar colunas de destilacdo é recomendado o uso de
um condensador parcial, jA que a mistura contém componentes ndo condensaveis.
Wu et al. (2018) utilizaram o software Aspen Plus para conduzir o método rigoroso
de simulagdo e obtiveram resultados positivos, reduzindo o custo anual total dessa
etapa em até 13,06% ao comparar a DWC com uma sequéncia direta de destilacao
convencional.

Outra aplicagao discutida por algumas referéncias é a utilizagdo da DWC
para destilagédo reativa, combinando a tecnologia de separacdo da DWC com uma
zona reacional em uma mesma coluna. Esse é o caso de Xie et al. (2018), que
conduziram experimentos e simula¢gdes com coluna de parede dividida reativa para

a sintese de acetato de etila. Esses autores utilizam a reagéo de esterificacdo com
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acido aceético e etanol em sua pesquisa, que forma uma mistura azeotropica no
sistema. Eles verificam a confiabilidade do modelo pelo estudo experimental, e
posteriormente, utilizando o Aspen Plus, constroem o sistema para a sintese
desejada utilizando o modelo de quatro colunas para a DWC reativa e analisam os
efeitos da variacao da quantidade do agente azeotrépico, da razao de refluxo e da
concentragéo de acido acético no processo. Xie et al. (2018) realizaram também
uma andlise econdbmica comparando uma coluna de destilacdo reativa
convencional e uma DWC reativa, com resultados mostrando uma economia de até
18,5% no custo anual total.

Alguns autores mostram também outras possibilidades para o estudo da
DWC. Nguyen et al. (2016), por exemplo, utilizaram o simulador ProSimPlus® para
separar misturas de alcoois, ternarias (metanol, 1-propanol e 1-butanol) e
quaternarias (metanol, isopropanol, 1-propanol e 1-butanol), validando
experimentalmente os resultados das simulagdes através de uma planta piloto. Os
resultados experimentais foram altamente condizentes com os resultados da
simulacao considerando o perfil de composi¢des e de temperatura.

Aurangzeb e Jana (2016) simularam uma DWC para separagdo de uma
mistura ternaria de hidrocarbonetos (hexano, heptano e octano) no simulador
Aspen Plus; posteriormente, dando continuidade as suas pesquisas de simulagéo
para DWC, Aurangzeb e Jana (2019) propuseram ainda a separacao de uma
mistura ternaria azeotrdpica de tetrahidrofurano (THF), metanol e agua, um sistema
ternario ainda mais complexo de ser separado.

Pode-se observar que a separacao de hidrocarbonetos é bastante recorrente
dentre as pesquisas com DWC. Nesse contexto, 0s compostos aromaticos também
devem ser considerados. Uma mistura bastante abordada ao se tratar de
compostos aroméaticos € a mistura de Benzeno, Xileno e Tolueno (BTX). Algumas
pesquisas ja abordaram a utilizacdo da DWC para a separacao dessa mistura, por
ser uma separagao relevante para a industria (KISS; REWAGAD, 2011).

Pinzén (2014) apresentou um estudo econémico da separa¢ao da mistura
ternaria de BTX, comparando os arranjos 6timos de separagédo de sequéncias de
destilagcdo convencional e de colunas de paredes divididas. A ideia da pesquisa foi
a separacao da mistura BTX com trés composic¢oes diferentes na alimentagdo, em
diferentes configuracdes de destilacao. Primeiramente, Pinzén (2014) caracterizou

as variaveis do modelo para cada configuracéo, realizando um estudo de seus
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graus de liberdade e dimensionando o projeto inicialmente com o método nao
rigoroso. ApoOs essa etapa, as colunas convencionais e a coluna de parede dividida
sao projetadas com método rigoroso, e utilizando trés composi¢des diferentes na
alimentacao, Pinzén (2014) estudou como essas diferentes composi¢cdes podem
influenciar o custo étimo de separacado nas diferentes sequéncias e arranjos
analisados. Por fim, o autor realizou uma otimizagao econémica para cada uma das
sequéncias analisadas por ele. Para esse estudo, o autor utilizou o Aspen Plus e o
Matlab em seus estudos e simulagoes.

Khushalani, Maheshwari e Jain (2014) também utilizaram a efetiva
tecnologia da DWC como base de seus estudos para a separa¢ao de uma mistura
de BTX. Essa pesquisa utilizou também o Aspen Plus para realizar a simulacéo,
mas seu foco esteve centrado em como a pureza dos componentes da mistura de
BTX pode variar com a posi¢cao da parede diviséria da DWC.

Kiss e Rewagad (2011), ha quase uma década atras, ja estudavam também
a configuracdo DWC para a separacao de BTX. Seu estudo foi focado no controle
do processo, utilizando varias estruturas de controle convencionais baseadas em
malhas de controle Proporcional Integral Derivativo (PID) como base, e
posteriormente sugerindo melhorias nas estruturas de controle, de forma a
minimizar a energia requerida.

Diante dos diversos estudos utilizando simulacdo de uma DWC para a
separagao da mistura ternaria de BTX, essa mistura tornou-se atrativa para a
monografia aqui desenvolvida, sendo essa a mistura escolhida para esse projeto,
a fim de expandir os resultados disponiveis para esse tema. Ao utilizar os mesmos
componentes de alimentacdo de outras pesquisas, no caso a mistura BTX, é
possivel ampliar o acervo e os dados sélidos referente a esse caso especifico,
servir como base para futuras pesquisas e ainda realizar uma comparagao justa
com os resultados de referéncias anteriores.

Assim, este estudo seguiu a linha dos trabalhos anteriormente citados,
utiizando a DWC para separacao da mistura ternaria de BTX, tendo como
diferencial um estudo aprofundado das andlises de sensibilidade e das
determinaces de especificacdbes desejadas, para nao sé avaliar a eficiéncia
energética e outros fatores relevantes do processo para a comparacao da DWC
com as colunas de destilagdo convencionais, como também sugerir melhorias para

0 processo como um todo.
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3. METODOLOGIA

O presente estudo utilizou o método de modelagem e simulagdo de
processos para realizar a comparagdo entre um processo convencional de
destilagdo e uma destilacdo por coluna de parede dividida na separagdo de uma
mistura ternaria de Benzeno, Tolueno e Xileno (BTX), através do software de
simulacao de processos quimicos Aspen Plus V8.8.

Para realizar a comparagcédo aqui proposta, foi projetada primeiramente a
coluna de destilagdo convencional, a fim de obter seus resultados de consumo
energético; posteriormente, foi projetada a coluna de parede dividida, utilizando
como ponto de partida para sua configuracao dados obtidos na literatura.

Tanto no caso da destilacdo convencional como na DWC, a alimentacao
utilizada no processo foi a mesma. As especificagdes da alimentagao, como vazao,
pressao e fracao de vapor foram baseadas em Pinzén (2014), ja a composicao da
alimentacao foi baseada nos valores utilizados por Khushalani, Maheshwari e Jain
(2014). Os dados da alimentacao definidos para este estudo estdo agrupados na
Tabela 2.

Tabela 2 — Caracteristicas das condicées da alimentagao

Propriedade Valor
Vazao de Alimentagao (kmol/h) 200
Presséao (bar) 1,01325
Fracéo de vapor 0
Componente Benzeno  Tolueno Xileno
Composicao na alimentagéo (%mol) 0,1096 0,4217 0,4687

Fonte: Prépria autora.

3.1. Simulacao do sistema de destilacao convencional

Para o projeto do sistema de colunas convencionais para a separag¢ao da
mistura BTX, foi utilizado primeiramente o método shortcut. Esse método
(detalhado no item 2.5.1.) é utilizado para obter-se uma primeira aproximagao das

condigdes operacionais das colunas desse sistema de destilacdo, baseando-se em
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critérios de separacao e pureza dos compostos desejados aplicados nas equagoes
de Fenske, Underwood, Gilliland e Kirkbride (FUGK).

Para a separacao da mistura BTX apresentada na Tabela 2 foi utilizada uma
sequéncia direta com duas colunas de destilacdo. O método shortcut foi utilizado
duas vezes, para a determinagéo das duas colunas supracitadas. A primeira coluna
de destilagcdo € a responsavel por separar o Benzeno (destilado) da mistura
Tolueno e Xileno (produto de fundo). A segunda coluna é entao a responsavel por
separar o Tolueno (destilado) do Xileno (produto de fundo). Para esse propésito,
na primeira coluna o Benzeno foi definido como componente chave leve (com
recuperacdo minima de 99,9% no destilado), e o Tolueno como componente chave
pesado (com recuperacdo maxima de 0,1% no destilado); j& na segunda coluna, o
Tolueno foi o componente chave leve (com recuperagdo minima de 99,9% no
destilado), e o Xileno 0 componente chave pesado (com recupera¢cdo maxima de
0,1% no destilado). Para tanto, foi utilizado o modelo de coluna DSTWU do
simulador Aspen Plus, com presséo fixa de 1,01325 bar nas colunas; além disso,
foi definido o niumero de 70 estagios no total para o sistema de destilacao
convencional, sendo 40 estagios na primeira coluna e 30 estagios na segunda
coluna (esse numero foi escolhido pensando em posteriormente realizar uma
comparacao adequada com a coluna DWC, que também tem 70 estagios no total).

Com a determinacao das condicbes operacionais das colunas pelo método
shortcut, foi conduzida entdo uma destilacdo por simulacao rigorosa, através do
modelo de coluna RadFrac, disponivel no simulador Aspen Plus. Vale ressaltar que
as condi¢cbes inicialmente utilizadas na simulagdo rigorosa das colunas
convencionais foram as determinadas pelo modelo shortcut. O modelo rigoroso de
céalculo de destilacdo (vide item 2.5.2.) leva em conta o equilibrio liquido-vapor
envolvido na separacao da mistura BTX, permitindo a obtencédo de resultados mais
préximos a realidade. O principal objetivo dessa etapa é validar as condicbes
obtidas com a destilacao shortcut, realizando ajustes nas condi¢cdes operacionais
(taxa de destilado e razao de refluxo) a fim de obter a pureza desejada e um modelo
mais otimizado, para que seja feita uma comparacao justa do sistema convencional
com a DWC.

Para a otimizacao do sistema na simulagao rigorosa, a estratégia utilizada
foi obter o valor de razéo de refluxo ideal para que o processo comegasse a atingir

a recuperacao desejada. Para a primeira coluna da simulagao rigorosa, realizou-se
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uma analise de sensibilidade (ferramenta Sensitivity) a fim de verificar a partir de
qual valor de razdo de refluxo a recuperacao de benzeno atingiria os 99,9%. Ja
para a segunda coluna, realizou-se uma definicdo de qual era o valor desejado para
a pureza do tolueno (99,9%), de forma que ao definir essa especificacéo o software
determina o melhor valor de raz&o de refluxo para a condigdo desejada (ferramenta
Design Spec). Por fim, o modelo final da simulagao rigorosa permitiu a avaliacao
do consumo de energia do processo de destilagdo convencional, posteriormente

utilizado para realizar a comparagcao com o consumo de energia da DWC.

3.2. Simulacao da DWC

Para a simulacdo da DWC foi escolhido o modelo de quatro colunas,
conforme mostrado na Figura 6. As colunas A, B, C e D representam uma coluna
unica, em um unico casco. As colunas A, C e D representam a coluna principal. As
colunas B e C representam a secao da coluna onde ha a parede diviséria (secéao
fracionadora), sendo a coluna B a secdo de pré-fracionamento que recebe a
alimentacdo e a coluna C a secdo de separacdao onde ha a saida lateral do
componente intermediario. A coluna A representa a se¢ao de retificagéo e a coluna
D a secédo de esgotamento da coluna principal. O método escolhido para conduzir
a destilacao por DWC foi a simulacao rigorosa, sendo as quatro colunas que
compdem sua configuracdo colunas do modelo RadFrac (modelo disponivel no
Aspen Plus V8.8).

Figura 6 — Modelo de quatro colunas para simulagdo da DWC
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Fonte: Zhou, Koojiman e Taylor (2019).

Como ponto de partida, foi utilizada a mesma alimentacdo proposta na
Tabela 2, apresentada anteriormente. Para as condigbes operacionais da DWC,
decidiu-se utilizar o mesmo numero de estégios total proposto por Pinzén (2014)
para a coluna principal, modificando apenas o numero de estagios da secéo
fracionadora, a posi¢ao da parede diviséria e a pressao utilizada no processo. Os

dados escolhidos estéo representados na Tabela 3.

Tabela 3 — Informac6es iniciais para a simulagdo da DWC

Parametro Valor
Numero de estagios na coluna principal 70
Numero de estagios da secao fracionadora 30
Estagio de alimentagao na secéo fracionadora 15
Estagio de saida de produto lateral 15
Numero de estagios na secéao de retificacao 15
Numero de estagios na secao de esgotamento 25
Pressdo de operacao nas colunas (bar) 1,01325

Fonte: Prépria autora.

Com os dados da Tabela 3, a coluna de destilacdo DWC foi simulada, e
entdo as vazoes e demais variaveis necessarias foram ajustadas para se obter a
pureza desejada para o0s componentes. A simulagdo de uma coluna néo
convencional como a DWC € uma simulagédo complexa, que envolve mais graus de
liberdade e mais pardmetros a serem manipulados do que uma simulagdo de
coluna convencional. Além disso, por conta de sua configuragdo nao convencional,
nao é comum realizar uma shortcut a fim de obter uma estimativa dos parametros
iniciais para essa simulacao, logo, neste caso, a melhor abordagem para ajustar os
parametros € o ajuste manual, por tentativa e erro. Portanto, os dados foram
ajustados um por vez, variando-0s pouco a pouco para verificar como a variacao
deles afetava os resultados da simulacdo, até que a recuperacdo desejada de
99,9% para cada componente fosse atingida. Por fim, com o modelo final, foi obtido
o resultado de consumo energético para a DWC e esse resultado foi comparado
com aquele obtido para a destilacao convencional.
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1. Simulacao do sistema de destilacao convencional

4.1.1. Simulacao shortcut do sistema convencional

Inicialmente, conforme proposto na Metodologia, foi realizada a simulagao
shortcut das colunas de destilagao convencionais. O primeiro passo para realizar
essa simulacao foi selecionar no software Aspen Plus todos os componentes
envolvidos processo. Foram eles: benzeno (C6H6), tolueno (C7H8) e P-xileno
(C8H10-3). Para o método termodinamico base que o software utiliza para o calculo
de propriedades, optou-se pelo método NRTL, assim como proposto por Kiss e
Rewagad (2011) em sua pesquisa que também utiliza uma mistura BTX.

Com as propriedades e parametros estimados, foi construido o diagrama de
fluxo da simulagdo em sequéncia direta, como mostrado na Figura 7. Para essa
simulacdo shortcut do sistema convencional, foi escolhido o modelo de coluna

DSTWU na biblioteca de equipamentos do Aspen Plus.

Figura 7 — Diagrama de fluxo da simulagé@o shortcut do sistema convencional

Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).

Apés a construcao do diagrama de fluxo foram definidas as propriedades da
corrente de alimentacdo BTX (vide Tabela 2) e as configuracbes das colunas
DSTWU-1 e DSTWU-2 (fixando 40 e 30 estagios, respectivamente).

Para atingir a recuperacdo desejada de 99,9% em cada um dos

componentes, foi necessario realizar ajustes nos valores de recupera¢do minima e
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maxima dos componentes chave leve e chave pesado, em ambas as colunas. Os

dados de configuragéo das colunas na simulagéo shortcut podem ser observados

nas Figuras 8 e 9, a seqguir.

Figura 8 — Configuragéo final da coluna DSTWU-1 na simulag@o shortcut do sistema convencional

DSTWU-1 (DSTWU) Main Flowsheet
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Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).
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Figura 9 — Configuragéo final da coluna DSTWU-2 na simulagé@o shortcut do sistema convencional

DSTWU-2 (DSTWU) Main Flowsheet
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Com a simulagao, foram obtidos os resultados para as colunas DSTWU-1 e

DSTWU-2, representados na Tabela 4.
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Resultados obtidos para as colunas da simulacao shortcut

Propriedade DSTWU-1 DSTWU-2
Razao de refluxo minima 4,40012 1,83868
Razao de refluxo atual 7,07921 5,86972
Numero minimo de estagios 26,83610 24,46550
Numero de estagios atual 40 30
Estagio de alimentacao 19,89030 14,50230
Numero de estagios acima da alimentacéo 18,89030 13,50230

Fonte: Prépria autora.

Foram obtidos também os resultados para as correntes B, T e X (vide Figura

7), representados na Tabela 5.

Tabela 5 — Resultados obtidos para as correntes B, T e X na simulagdo shortcut

Corrente B — Simulacao shortcut

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 21,92070
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 21,91978
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 0,00084
Vazao molar de xileno (kmol/h) 7,69207E-05
Fracdo molar de benzeno 0,99995
Fracdo molar de tolueno 3,84751E-05
Fracdo molar de xileno 3,50905E-06

Corrente T — Simulacao shortcut

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 84,34032
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 0,00022
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 84,33072
Vazao molar de xileno (kmol/h) 0,00937
Fracdo molar de benzeno 2,59899E-06
Fracao molar de tolueno 0,99988
Fracdo molar de xileno 0,00011

Corrente X — Simulacao shortcut

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 93,73898
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 7,1401E-17
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 0,00843
Vazao molar de xileno (kmol/h) 93,73055
Fracdo molar de benzeno 7,61700E-19
Fracdo molar de tolueno 8,99723E-05
Fracdao molar de xileno 0,99991

Fonte: Prépria autora.
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Com a Tabela 5, pode-se observar que com os ajustes foi possivel atingir
uma recuperacao minima de 99,9% para todos os componentes (benzeno, tolueno
e xileno) na simulacao shortcut. Com a Tabela 4, pode-se observar também que as
razdes de refluxo para as colunas DSTWU-1 e DSTWU-2 (Razao de refluxo atual)
foram automaticamente calculadas para condizer com os numeros de estagios
especificados, sendo assim, a coluna DSTWU-1 ficou com 40 estagios e razéo de
refluxo de 7,07921 e a coluna DSTWU-2 ficou com 30 estagios e razao de refluxo
de 5,86972, numeros razoaveis e necessarios para realizar a destilacao proposta.

Com essa simulacao shortcut, foi possivel obter as estimativas dos dados
necessarios para conduzir a simulagao rigorosa do sistema convencional. Esses
valores foram utilizados como ponto inicial para executar a simulagao rigorosa

apresentada a seguir.

4.1.2. Simulagao rigorosa do sistema convencional

Para o método rigoroso do sistema de destilagdo convencional, uma nova
simulacao foi iniciada com componentes envolvidos no processo selecionados de
maneira analoga a simulacao shortcut, sendo eles, novamente, o benzeno (C6H6),
o tolueno (C7H8) e o P-xileno (C8H10-3). O método termodinamico escolhido para
a simulacao rigorosa também foi o NRTL.

Apbs as propriedades e os parametros serem estimados pelo software,
construiu-se o diagrama de fluxo da simulagdo rigorosa utilizando também a
sequéncia direta para as colunas, conforme mostrado na Figura 10. Os
equipamentos selecionados na biblioteca do Aspen Plus neste caso foram duas

colunas RadFrac (modelo de destilacao rigorosa disponivel no simulador).

Figura 10 — Diagrama de fluxo da simulagao rigorosa do sistema convencional
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Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).
Com o diagrama de fluxo construido, a alimentacéo foi definida de forma

idéntica a alimentacao da simulacao shortcut, de acordo com a Tabela 2. Também
foram definidas as configuracGes iniciais para as colunas RadFrac, (coluna
RadFrac1 com 40 estagios, razéo de refluxo de 7,07921 e vazao de destilado a
21,92070 kmol/h; coluna RadFrac2 com 30 estagios, razao de refluxo de 5,86972
e vazdo de destilado a 84,34032 kmol/h). E importante ressaltar que os dados
utilizados para a configuracao inicial das colunas na simulagéo rigorosa foram os
dados obtidos na simulagao shortcut.

Como na simulacdo rigorosa os calculos sao feitos prato a prato,
considerando o equilibrio liquido-vapor envolvido, seus resultados acabam sendo
mais proximos da realidade, sendo necessario realizar ajustes e otimiza¢6es para
atingir a recuperacao desejada de 99,9% para cada componente BTX. Ou seja, os
resultados obtidos na simulacdo shortcut nao satisfizeram a condicdo de
recuperacdo dos componentes quando utilizados na simulagdo rigorosa, sendo
necessario ajustes finos para tal proposito.

Para o ajuste da coluna RadFrac1, analisou-se a influéncia da variagao da
razdo de refluxo sobre a fragdo molar de benzeno (chamada de FMBZ) por meio
de uma andlise de sensibilidade, variando a razao de refluxo de 4,41 a 9,41. A
definicdo dos dados da analise de sensibilidade pode ser observada na Figura 11.

Figura 11 — Dados especificados para a analise de sensibilidade na coluna RadFrac1
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Variable 1 n @ Specify limits
Type Block-Var - Lower 441
Block: RADFRACI - Upper 941
Variable: MOLE-RR s |:ﬁ|| Number of points 501 =
Sentence: COL-5PECS ® Increment |0.01

List of values

~ | Report labels
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Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).
O resultado da anélise de sensibilidade foi plotado e pode ser verificado na

Figura 12.

Figura 12 — Variagéo da fracdo molar de benzeno em func¢éo da variagéo da razdo de refluxo na
coluna RadFract
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Fonte: Prépria autora.

Ao analisar o gréafico apresentado na Figura 12, é possivel verificar que a
fracdo molar de benzeno cresce conforme a razdo de refluxo na coluna RadFract
aumenta, porém, a partir de aproximadamente 7,6 a variagdo de FMBZ com o
aumento da razao de refluxo € muito pequena. Portanto, o valor definido para a
razao de refluxo da coluna RadFrac1 apds a otimizagéo foi o valor de 7,62, ou seja,
0 menor valor capaz de atingir o resultado desejado para a fragdo molar de
benzeno.

Em seguida, com a razdo de refluxo da coluna RadFrac1 definida, foi
utilizada a ferramenta Design Spec do simulador para determinar o valor exato da
razdo de refluxo da coluna RadFrac2. Foi especificado como objetivo 0,999 de
pureza molar para o tolueno na corrente T. Foram definidos também os limites
inferior e superior para a razao de refluxo na coluna RadFrac2, nos valores de 1,84
a 9,84. O resultado obtido com o Design Spec pode ser verificado na Figura 13.
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Figura 13 — Resultado da analise Design Spec para a razao de refluxo da coluna RadFrac2

RADFRAC2 Specifications Vary - 1 Main Flowsheet | +

| @Specifications | Components |Results ‘

Type MOLAR REFLUX RATIO
Lower bound 1,84
Upper bound 0,54

Final value 37356

Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).

Com o resultado apresentado pela Figura 13, observou-se que o valor ideal
para a razao de refluxo da coluna RadFrac2 é de 3,7356. Analisando este resultado,
foi possivel concluir que a fragdo molar de tolueno cresce conforme a razdo de
refluxo da coluna RadFrac2 diminui.

Com os valores de razdo de refluxo das colunas RadFrac1 e RadFrac2
otimizados, foi possivel atingir a recuperacao minima desejada de 99,9% para cada
componente. As configuragdes otimizadas das colunas RadFraci e RadFrac2

podem ser observadas nas Figuras 14 e 15.

Figura 14 — Especificacao final da coluna RadFrac1 na simulagéo rigorosa do sistema
convencional
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Convergence Standard -

Operating specifications
Distillate rate * Mole * 21,9207 kmol/hr -
Reflux ratio * Mole * 162

Free water reflux ratio 0

Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).
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Figura 15 — Especificacao final da coluna RadFrac2 na simulagéo rigorosa do sistema
convencional
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Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).

Os resultados obtidos com a simulagéo rigorosa para as correntes B, T e X
(vide Figura 10) encontram-se na Tabela 6, apresentada a seguir.

Com a Tabela 6, pode-se observar que com a otimizac¢ao, o objetivo de uma
fracdo molar de 0,999 (no minimo) para cada componente de interesse foi atingido.
Cada corrente (B, T e X) é rica no componente adequado, onde a separacao
deveria de fato ocorrer, o que mostra que o resultado obtido foi coerente.

Além dos resultados destacados na Tabela 6, foi possivel também obter
através do software o perfil da fracdo molar de cada componente ao longo dos
pratos de cada coluna. O perfil dos componentes ao longo da coluna RadFrac1
pode ser observado na Figura 16, e o perfil dos componentes ao longo da coluna
RadFrac2 pode ser observado na Figura 17.



Tabela 6 — Resultados obtidos para as correntes B, T e X na simulagéo rigorosa do sistema
convencional
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Corrente B — Simulacao Rigorosa

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 21,92070
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 21,89889
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 0,02181
Vazao molar de xileno (kmol/h) 3,24550E-10
Fracdo molar de benzeno 0,99900
Fracao molar de tolueno 0,00099
Fracao molar de xileno 1,48060E-11

Corrente T — Simulacao Rigorosa

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 84,34030
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 0,02111
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 84,25596
Vazao molar de xileno (kmol/h) 0,06323
Fracdo molar de benzeno 0,00025
Fracdo molar de tolueno 0,99900
Fracdo molar de xileno 0,00075

Corrente X — Simulacao Rigorosa

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 93,73900
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 5,09150E-11
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 0,06223
Vazao molar de xileno (kmol/h) 93,67677
Fragdo molar de benzeno 5,43160E-13
Fracdo molar de tolueno 0,00066
Fracdo molar de xileno 0,99933

Fonte: Prépria autora.

Figura 16 — Perfil das fracdes molares dos componentes BTX ao longo dos pratos da coluna

RadFrac1
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Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).
Figura 17 — Perfil das fragcdes molares dos componentes BTX ao longo dos pratos da coluna
RadFrac2

Block RADFRAC2: Composition Profiles

=@~ Liquid mole fraction BENZENE
- Liquid mole fraction TOLUENE
== Liquid mole fraction P-XYLENE

Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).

Os perfis apresentados na Figura 16 e 17 explicam de forma visual o que
acontece nas colunas. Na Figura 16, observa-se que no topo (Estagio 1) a
concentragdo de benzeno fica bastante alta, bem préxima dos 99,9%, e a
concentragao de tolueno e xileno fica muito baixa, praticamente desprezivel; ja no
fundo (Estagio 40), a concentracdo de benzeno é praticamente desprezivel, e a
concentragao de tolueno e xileno praticamente se iguala. A corrente de fundo dessa
coluna sera alimentada na segunda coluna para a separagéo de tolueno e xileno.
No prato de alimentacao (Estagio 20), observa-se os trés componentes com sua
concentragdo de alimentacdo. E possivel notar também que devido & coluna
RadFrac1 ser a responsavel por separar o benzeno (componente mais volatil), seu
perfil € o mais suave nesta coluna (sem bicos no grafico), o que indica que a
corrente de alimentacao esta no estagio adequado.

Na Figura 17, observa-se que na coluna RadFrac2 ja quase nao ha benzeno,
pois esse componente ja foi separado na coluna anterior, ou seja, sua concentracao
é praticamente desprezivel ao longo de toda a coluna. No topo (Estagio 1), vemos
uma corrente rica em tolueno, uma vez que esse componente € o composto mais
volatil nessa segunda destilagao, e deve sair no destilado. No fundo (Estagio 30),
observa-se uma alta concentragéo de xileno (préoxima aos 0,999 de fragdo molar).
No prato de alimentacao (Estagio 15), temos as concentracdes provindas do fundo
da coluna RadFrac1.
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Por fim, com a simulagéo rigorosa do sistema de destilagcdo convencional
otimizada, avaliou-se sua a eficiéncia energética. Para isso, foi calculado o
consumo de vapor desse sistema por massa de xileno produzida. Neste caso, o
célculo foi feito manualmente, e o valor obtido foi de 0,89994 quilogramas de vapor

por quilograma de xileno produzido.

4.2. Simulacao da DWC

Nesta etapa, foi conduzida a simulagao da coluna DWC. Vale ressaltar que
nesta simulacéo foi utilizado o método de simulacao rigorosa desde o inicio, e que
a configuracao das colunas escolhida para construir a coluna DWC foi 0 modelo de
quatro colunas, conforme proposto no tépico 3.2.

Assim como nas outras simulagdes, 0 primeiro passo ao iniciar essa nova
simulacédo foi a escolha dos componentes envolvidos no processo, sendo eles
novamente o benzeno (C6H6), o tolueno (C7H8) e o P-xileno (C8H10-3). Para esta
simulacdo de destilagdo ndo convencional, também foi escolhido o método
termodinamico base NRTL, a fim de manter o padrdo dos critérios de calculo
utilizados pelo software nas demais simulagbes realizadas neste trabalho.

Com as propriedades e parametros estimados, construiu-se o diagrama de
fluxo da simulacado DWC com base na configuracdo de quatro colunas, como
mostrado na Figura 18 apresentada adiante. Os equipamentos selecionados neste
caso foram quatro colunas RadFrac e dois divisores de corrente (Splitters) do
modelo FSplit, disponiveis na biblioteca do software. Os divisores de corrente sdo
necessarios para redirecionar algumas correntes de volta para o processo.

Apoés a construgao do diagrama de fluxo, a alimentagéo foi definida de forma
idéntica a alimentac&o utilizada nas simulagdes do sistema convencional, de acordo
com o proposto na Tabela 2. Foram definidas também algumas configuracdes fixas
para as quatro colunas, como o numero de estagios em cada uma, de acordo com
a Tabela 3, apresentada na Metodologia. As colunas D1 e D2, por representarem
a secao de parede dividida da coluna principal, foram definidas como colunas sem
condensador e sem refervedor. A coluna DTOPO, por representar a secédo de
retificagéo, foi definida como uma coluna sem refervedor e com condensador total.
Ja a coluna DFUNDO, por representar a secao de esgotamento, foi definida como

uma coluna sem condensador e com refervedor do tipo Kettle.
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Figura 18 — Diagrama de fluxo da simulagédo da coluna DWC

Fonte: Prépria autora (Aspen Plus).

As demais configuragdes iniciais para cada equipamento, como a fragdo de
divisdo de corrente nos divisores SL e SV e as demais especificacées obrigatorias
para as colunas D1, D2, DTOPO e DFUNDO foram ajustadas manualmente a fim
de atingir a recuperacao desejada para os componentes. Apds diversos ajustes
manuais, foram obtidos os valores de 21,9007 kmol/h para a taxa de vazéo de
destilado na coluna DTOPOQO, 93,7207 kmol/h para a taxa de vazao de fundo na
coluna DFUNDO e 84,1407 kmol/h para a vazao de produto lateral na coluna D2.
Ja para os divisores de corrente, SL foi ajustado com uma fracdo de 0,53 para a
corrente LTOD1 e 0,47 para a corrente LTODZ2, e SV foi ajustado com uma fragéo
de 0,67 para a corrente VTOD1 e 0,33 para a corrente VTOD2.

Ao analisar a literatura, notou-se também que para uma melhor convergéncia
da coluna DFUNDO, o ideal seria utilizar um perfil de pressao nesta coluna em vez
de uma pressao fixa de 1,01325 bar para todos os pratos. Portanto, foi utilizado um
perfil de pressédo conforme o sugerido por Khushalani, Maheshwari e Jain (2014),
com pressao de 1,01325 bar no Estagio 1 e pressao de 2 bar no Estagio 25.

Ao realizar todos o0s ajustes necessarios, a simulacao atingiu os resultados
desejados para as recuperagdes dos componentes. E possivel observar na Tabela
7 os resultados obtidos na simulagédo da coluna DWC para as correntes B, T e X
(vide Figura 18).



Tabela 7 — Resultados obtidos para as correntes B, T e X na simulagéo da coluna DWC
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Corrente B — Simulacao da DWC

Propriedade Valor
Vazéo total (kmol/h) 21,90070
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 21,89995
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 0,00075
Vazao molar de xileno (kmol/h) 1,69980E-14
Fracdo molar de benzeno 0,99997
Fracao molar de tolueno 3,40322E-05
Fracdo molar de xileno 7,76160E-16

Corrente T — Simulacao da DWC

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 84,14070
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 0,00323
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 84,13551
Vazao molar de xileno (kmol/h) 0,00196
Fracdo molar de benzeno 3,83304E-05
Fracdo molar de tolueno 0,99994
Fracdo molar de xileno 2,33492E-05

Corrente X — Simulacao da DWC

Propriedade Valor
Vazao total (kmol/h) 93,72070
Vazao molar de benzeno (kmol/h) 1,00910E-16
Vazao molar de tolueno (kmol/h) 0,00724
Vazao molar de xileno (kmol/h) 93,71346
Fracdo molar de benzeno 1,07670E-18
Fracdo molar de tolueno 7,72331E-05
Fracdo molar de xileno 0,99992

Fonte: Prépria autora.

Com a Tabela 7, pode-se observar que a separacao dos componentes foi

efetiva na coluna DWC, e que o objetivo de uma fragdo molar minima de 0,999 para

cada componente (B, T e X) foi atingido. Cada corrente é rica no componente

adequado, ja que o benzeno (componente leve) sai no topo (corrente B), o xileno

(componente pesado) sai no fundo (corrente X) e o tolueno (componente

intermediario) sai na corrente lateral (corrente T), logo, os resultados obtidos

apresentaram-se dentro do esperado.

O perfil de concentragdo dos compostos ao longo da coluna principal
(DTOPO, D2 e DFUNDO - vide Figura 18) estd apresentado na Figura 19. Na
Figura 20, observa-se o perfil de concentragdo ao longo da coluna pré-fracionadora

(D1 — vide Figura 18).



Figura 19 — Perfil das fragdes molares dos componentes BTX ao longo dos pratos da coluna

principal

1,2

Fracao molar

Perfis de composicdo na coluna principal (DTOPO, D2 e DFUNDO)

0

Fonte: Prépria autora.
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Figura 20 — Perfil das fracdes molares dos componentes BTX ao longo dos pratos da coluna pré-

fracionadora

Fonte: Prépria autora.
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A andlise da Figura 19 indica claramente a presenca de trés regides de
concentragdo dos compostos ao longo de toda a coluna principal. Essas regides
estdo associadas ao Estagio 1 (destilado), onde o benzeno (composto de maior
volatilidade) é concentrado; a uma regidao intermediaria na coluna (em torno do
Estagio 30) onde o tolueno (composto de volatilidade intermediaria) é concentrado
e retirado; e, por fim, no Estagio 70, fundo da coluna DFUNDO, no qual o xileno
(composto menos volatil) € concentrado e retirado. Esse perfil justifica a utilizacao
da coluna DWC uma vez que, com apenas um caso, € possivel obter os trés
compostos com purezas altamente elevadas, sem a necessidade de um casco
adicional como no processo de destilagao convencional.

O perfil apresentado na Figura 20 evidencia a funcdo da coluna pré-
fracionadora, uma vez que a mesma € capaz de fracionar os trés componentes
presentes na alimentagdo (Benzeno, Tolueno e Xileno) concentrando o Benzeno
no topo dessa coluna e entédo transferindo-o para a coluna DTOPO onde este sera
concentrado até 99,9% em fragdo molar. A presenca dessa coluna contribui para
uma reducao no consumo de vapor, uma vez que, como o proprio nome da coluna
sugere, um pré-fracionamento dos compostos é realizado.

Por fim, para avaliar a eficiéncia energética do sistema DWGC, foi calculado o
consumo de vapor desse sistema por massa de xileno produzida. Neste caso, 0
célculo também foi feito manualmente utilizando os resultados da simulacao, e o
valor obtido foi de 0,87805 quilogramas de vapor por quilograma de xileno
produzido.

4.3. Comparacao entre a coluna convencional e a coluna DWC

Apos finalizar as simulagbes do sistema convencional e da coluna DWC,
obteve-se todos os dados necessarios para realizar uma comparagao justa entre
as duas. Alinhados ao objetivo deste trabalho, os critérios utilizados para essa
comparacado foram: a pureza obtida nos componentes fracionados, a quantidade
(vazao) obtida para cada componente e principalmente a eficiéncia energética de
cada sistema.

Para avaliar a eficiéncia energética, foi analisado o consumo de vapor de
cada processo (convencional e DWC). Obteve-se a partir dos resultados da
simulacdo para cada coluna a temperatura no Refervedor (Reboiler) e seu
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respectivo Calor Total (Heat Duty) necessarios para promover a separacao
desejada. Conhecendo a temperatura, € possivel identificar a partir de tabelas de
propriedades termodindmicas da agua a sua entalpia de evaporagdo (hg). O
consumo de vapor é resultado da razdo entre o calor total e a entalpia de
evaporacao da agua naquela determinada temperatura. Vale ressaltar que a titulo
de comparacao foi utilizado o xileno como base, dessa forma obteve-se como
resultado de consumo a quantidade de quilogramas de vapor necessarios por
quilogramas de xileno obtidos na separagdo. Apoés realizar todos os célculos
pertinentes, foi construida a Tabela 8, apresentada a seguir.

Tabela 8 — Tabela de comparagéao entre o sistema de destilacdo convencional e o sistema DWC

N . Sistema
Parametro analisado Convencional DWC
Numero de estagios total 70 70
Consumo (kg0 K9yiienc) 0,89994 0,87805
Fragcao molar de benzeno na 0,9990049 0,999966
corrente B
Fragcao molar de tolueno na 0,999 0,9999383
corrente T
Fragdo molar de xileno na 0,9993362 0,9999228
corrente X
Vazao molar de benzeno na
corrente B (kmol/h) 21,89889 21,89995
Vazao molar de tolueno na
corrente T (kmol/h) 84,25596 84,13551
Vazao molar de xileno na 93,67677 93,71346

corrente X (kmol/h)

Fonte: Prépria autora.
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5. CONCLUSAO

A analise dos resultados permite concluir que, considerando o mesmo
namero de estagios para o processo convencional de destilagdo e para a DWC,
bem como a mesma pureza dos compostos (Benzeno, Tolueno e Xileno) nas suas
respectivas correntes, a DWC apresentou uma eficiéncia energética (consumo de
vapor por quilograma de xileno obtido) ligeiramente melhor do que o sistema
convencional, com um reducao de 2,43% no consumo da utilidade. Ainda que essa
reducgao seja relativamente pequena, se for considerado que a utilidade representa
um custo operacional, ou seja, custo gasto por dia de operagéo, essa diferenca
pode se tornar significante se for computado o periodo total de operacdo do
processo. Ademais, como a DWC apresenta uma divisdo dos estagios em uma
determinada regido da coluna, ainda que o numero de estagios totais da coluna
principal seja 0 mesmo em ambos os processos (convencional e DWC), a presenga
da coluna pré-fracionadora — com 0 mesmo numero de estagios da secao dividida
da coluna principal — acaba por incrementar o numero de estagios efetivamente
computados na separagdo. Desta forma, esse aumento causa uma eficiéncia de
separacdo melhor, diminuindo levemente o consumo de vapor e tornando assim a

DWC mais eficiente do que o processo convencional.
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