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1. PLANILHA ELETRONICA

A planilha possui trés grandes areas visiveis mostradas nas Figura 1, Figura 3 e Figura 8.

A primeira drea consiste na configuracdo do enunciado problema (Figura 1). Como
podem ser vistas, sdo trés tabelas, sendo apenas as duas primeiras editdveis e a Ultima
constituida apenas por formulas. A primeira tabela consiste nos dados necessarios para o
calculo do equilibrio de fases, a ser explicado na seccdo 1.1.2.

A segunda tabela consiste na especificacdo das condicdes de operacdo da coluna,
pressdo (Pr), vazdo de alimentacdo® (F), razdo de refluxo (L/D) e as fracdes do componente mais
volatil na alimentacdo (za), fundo (xs) e topo (xp) da coluna. Cada uma delas deve
obrigatdriamente ser especificada na unidade especificada.

A terceira tabela é dada pelas vazGes da coluna de destilagdo (conforme esquema da

Figura 2), ndo sendo especificadas e sim calculadas como serd visto na secgdo 1.1.

Figura 1 - Configuragio das propriedades e vazdes

Dados das Substancias: Condigbes de Operagio da Coluna: D= 571 mol/h
Substéncia A B C P,= 760 mmHg B= 429 mol/h
Tolueno (A) 7 1300 220 _ _ _ I/h Uv= 0,750
Ametil 2 pentanol | (B) | 85 2100 260 F= 100 mol/h q= 0.3 L= 114 mo =
A12=| 0,000 /D= 3,00 V= 2286 mol/h U/v= 1270
A21-| 0,000 z,= 05 mol/mol I'= 2014  mol/h
¥= 01 mol/mol V'= 1586 mol/h
= 08 mol/mol

Fonte: Elaborado pelo autor.

1.1. PROCEDIMENTO E FUNDAMENTOS TEORICOS

Nesta seccdo serd visto inicialmente uma andlise de uma coluna de destilacdo sendo
calculado os graus de liberdade presentes e em seguida sera desenvolvido o procedimentos de
resolucdo, bem como os fundamentos tedricos necessarios juntamente com a explicacdo do

método adotado.

1.1.1. GRAUS DE LIBERDADE DA COLUNA DE DESTILACAO

Para se realizar uma simulacdo de uma coluna de destilagdo, um numero de

“w n

1 E informado também o estado entalpico da corrente de alimentac3o, fornecendo o valor de “q”, dado

pela expressdo — g = (Hv — He)/( Hv — Hi) (RIBEIRO, 2014).



especificacdes deve ser fornecido, logo é necessdrio conhecer o conceito de graus de liberdade
para que a coluna seja completamente especificada e apenas uma Unica solucdo seja possivel
(BAGAJEWICZ, 2007).

Considere a coluna da Figura 2 com Np pratos e 2 componentes, condensador e
refervedor totais. Serdo admitidos como hipdteses as mesmas utilizadas no cdlculo da planilha
desenvolvida: todas as pressdes sdo conhecidas (perfil de pressdo constante e igual a Pr), bem

como a vazdo (F), composicdo? e temperatura® da corrente de alimentagao.

Figura 2 - Coluna com alimentagao tnica, condensador e refervedor.

V4

T

L.2; Lo D

' VNp+1 B

Para cada prato existem cinco varidveis (sendo j um prato e i um componente):
temperatura (Tj), vazdo de liquido (L), vazdo de vapor (V;), composicdo da fase liquida (xj),
composicdo da fase vapor (y;i). Assim, cada prato terd uma Tj, Lj e V; totalizando 3.Np varidveis.
E haverd um x;; e yj; de cada substancia em cada prato, totalizando 4.Np varidveis. Logo, hd um
total de 7.Np variaveis considerando-se apenas os pratos.

No condensador as varidveis sdo a temperatura (Tc), a vazdo de refluxo (Lo) e de

2 A composicao serd dada por za, sendo a composicdo do componente menos volatil dada pela relac3o za
+7Z8=1.
3 A temperatura ndo serd fornecida diretamente e sim indiretamente pelo fornecimento do valor “g”.



destilado (D), a carga térmica (Qc) e a fragcdo de cada componente (xc,). Isso totaliza 6 variaveis.

No refervedor as varidveis também sdo a temperatura (Tr), a vazao de refluxo (Vnp) e de
fundo (B), a carga térmica (Qg) e a fracdo de cada componente (ygr). Isso totaliza 6 variaveis.

A andlise das varidveis foi finaliza, entdo, apurando-se as equacbes existentes. O
primeiro grupo de equacgdes que pode ser encontrado sdo os balangos mdssicos em cada prato
da coluna para cada composto, logo encontra-se 2.Np equagBes, como mostrado
genericamente na equacdo (1). Sabe-se também que o somatério das fracdes dos
componentes, tanto no liqguido como no gas, é igual a um, logo conhecemos mais 2.Np

equacBes. Do balanco de massa dos pratos tem-se 4.Np equacdes.

Li-1.X-1,i + Vi-1.yj1,i = (Lxg,i + Vi.y;0) + Fizi= 0 (1)

No condensador, sabe-se que as composicdes que saem do primeiro prato serdo as
mesmas do liquido condensado, assim temos 2 relagdes ou equacgdes, como mostra a equacao
(2). Além disso, tem-se o balanco de massa no refluxo equacdo (3). Sabe-se também que o

somatorio das fragcdes dos componentes é um. Logo, no condensador, conhece-se 4 equacdes.

Y1,i = Xci (2)
Vi—(Lo+D)=0 (3)

Analogamente no refervedor, sabe-se que as composi¢cdes que saem do ultimo prato
serdo as mesmas do vapor, assim tem-se 2 relacdes ou equacdes, como mostra a equacao (4).
Além disso, tem-se o balanco de massa no refluxo equacdo (5). Sabe-se também que o

somatorio das fragdes dos componentes é um. Logo, no refervedor, conhece-se 4 equacgdes.

XNP,i = YR, (4)

Lnp — (Vips1 + B) =0 (5)

O balancgo global de massas (F = D + B) ndo entra na contagem, pois é obtido a partir da
soma dos balancos dos pratos, condensador e refervedor, ndo sendo uma equacdo
independente. Das relacBes de equilibrio, equacdes (6) e (7), é possivel encontrar as

composicdes de vapor em cada prato em funcdo da composicdo do liquido, encontra-se entdo



mais 2.Np equacodes.

Vii = Kjixiji (6)
Kii = f(xi,, Ty, Pj) (7)

Por fim, pode-se realizar o balan¢o de energia em cada prato, conforme genericamente
mostrado na equacdo (8), assim como no condensador e refervedor, conforme equacdes (9) e
(10), totalizando Np + 2 equagdes. De maneira analoga ao balanco de massas global, o balanco
de energia global da coluna é obtido pela soma das Np + 2 equacbes, ndo sendo independente

para ser considerada mais uma equacao.

Lj.l.hj.l + Vj.l.hj.l - (Lj.hj + Vj.hj) + Fj.hF =0 (8)
Vi.h1 = (Lo + D).ho = Qc (9)
Lne.hne = (Vs + B).hinpe1 = Qr (10)

Os graus de liberdade podem entdo ser calculados como mostrado na Tabela 1.

Tabela 1 - Graus de liberdade da coluna de destilagio

Variaveis
Coluna 7.Np
Condensador 6
Refervedor 6
Total 7.Np+12
Equagdes
Balango de massa na coluna 4.Np
Balanco de massa no condensador 4
Balanco de massa no refervedor 4
RelagGes de equilibrio 2.Np
Balanco de energia na coluna Np
Balanco de energia no condensador 1
Balanco de energia no refervedor 1
Total 7.Np+10
Graus de Liberdade
+[7.Np + 12]
- [7.Np + 10]
Total 2

Como pdde ser visto na Tabela 1, os graus de liberdade da coluna a ser simulada na
planilha é 2. Desta maneira, apenas duas informacdes podem ser especificadas. Uma delas é a

razdo de refluxo, sendo obrigatdériamente necessario para o cdlculo da planilha desenvolvida.



Dessa maneira apenas 1 grau de liberdade resta.
O ultimo grau de liberdade ¢ resolvido pela especificacdo da fracdo do componente
mais volatil no topo ou fundo. Perceba que ambas as fracdes podem ser especificadas, mas

apenas uma delas sera respeitada, como sera visto na sec¢do 1.1.3, duas respostas existirao.

1.1.2. EQUILIBRIO DE FASES

Os dados do equilibrio de fases ¢ mostrado na Figura 3. A tabela é constituida de 13
colunas visiveis e sua construcdo sera explicada na seccdo 1.1.2.2, mas primeiramente sera

desenvolvido uma analise dos graus de liberdade para justificativa do método escolhido.

Figura 3 - Tabela do equilibrio liquido-vapor

T(2C) X, Xg P,;u[mmHE] Pa.u {mmHg) Ya Y Ka Kg Wyg ¥Ya Ya | Zyi
113,7( 0,000 1,000 1272,1 760,0 1,000 1000 (1,674)1,000| 1,674 |0,000(1,000|1,000
113,5| 0,010 | 0,990 1265,3 754,8 1,000 | 1,000 |1,665|0,993 1,676 |0,017|0,983|1,000
113,3( 0,020 0,980 1259,2 7a0,1 1,000 1,000 (1,657|0,987| 1,679 (0,033(0,967|1,000
113,1] 0,030 | 0,970 1252,6 745,1 1,000 | 1,000 |1,648|0,980| 1,681 |0,049]0,951 1,000
112,9] 0,040 | 0,960 1245,7 739,8 1,000 | 1,000 |1,639|0,973| 1,684 |0,066|0,934[1,000
1.1.2.1. GRAUS DE LIBERDADE DO EQUILIBRIO DE FASES

Primeiramente serd avaliado o nimero de varidveis desconhecidas do equilibrio de
fases. Sdo varidveis as composicdes dos dois componentes no liquido, as composicdes dos dois
componentes no vapor, a pressao e temperatura. Isto totaliza 6 variaveis.

Como equacgdes, conhece-se as relacdes de equilibrio de cada composto, como mostra
as equacles (11) e (12). Além disso, sabe-se que o somatdrio das fracdes nos compostos € um,
tanto no vapor como no liquido. Assim, soma-se 4 equacdes no total. Perceba que a equacdo

(12) é dependente e que a equacdo (11) é contada duas vezes (para A e B).

Yaou B:KA ouBXA ou B (11)

Ka ou Bzf(XA ouss |, PT) (12)

Com 6 variaveis e 4 equacgdes, os graus de liberdade do problema de fases é 2. Destes
dois graus, um deles esta especificado, a pressdao do sistema de equilibrio € igual a pressao da

coluna (que foi admitida constante em todos os estagios de equilibrio). Entdo, foi escolhido



especificar a composicdo do componente mais volatil no liquido, assim o problema esta
definido e apenas uma Unica solucdo é possivel.

O algoritmo a ser utilizado para solucdo do equilibrio de fases é mostrado na Figura 4,
0 passo-a-passo desta algoritmo montado na planilha sera mostrado na seccdo 1.1.2.2. Foi
admitido como hipdtese de que o vapor é composto de uma mistura ideal e o liquido de uma
mistura ndo ideal. A hipdtese de vapor ideal € bem representavel para baixas pressées, na uma
molécula no estado gasoso estara longe das demais, deste modo a interacdo entre elas serd

desprezivel, assim como o volume de cada molécula ndo sera representativo (KORETSKY, 2007).

Figura 4 - Algoritmo de soluc¢do do equilibrio de fases

Inicio Fim

/

Dado xa, Pt

Sim

Admitir T ~N&o

Calcular xg, ya,
18, PASAT, PgSAT

Calcular ya, ys

1.1.2.2. CONSTRUGCAO DA TABELA

A construcdo da tabela da Figura 3 seguiu o procedimento mostrado na Figura 4. A
primeira coluna mostra a temperatura, como mostrado no algoritmo, o valor de temperatura
sera estimado de modo que o somatorio das fracées dos composto no vapor seja 1. Para isso,
utilizou-se o recurso “Atingir Meta” presente no software Excel, que realiza este procedimento
iterativo de tentativa e erro. Como deseja-se construir a curva de equilibrio, mais de um valor
de xa serd especificado, por isso, utilizou-se o recurso Visual Basic for Applications (VBA)
também incorporado no software, para que o recurso “Atingir Meta” fosse utilizado em cada

linha da tabela e automatizando todo o processo.



Nas duas préximas colunas sdo as fragdes dos dois componentes (A e B) na fase liquida.
O valor de xa foi especificado, variando de 0 a 1 de 0,01 em 0,01. O valor de xg é calculado pelo
complemento, ja que o somatdrio das fracbes é um.

A seguir, calcula-se as pressdes de vapor de cada composto, foi utilizada a equacdo de
Antoine como mostra a equacao (13), isto define as constantes inseridas na tabela da Figura 1,
pois a pressdo de saturacdo saird em mmHg e a temperatura entrara em 2C na equacdo (FELDER

e ROUSSEAU, 2005).

piATzlo(A‘%) (13)

As duas proximas colunas sdo os coeficientes de atividade de cada composto no liquido.
Elas sdo calculadas pela equacdo de van Laar, a qul possui duas constantes A e B, mostradas na

equacdo (14) para o composto A apenas (KORETSKY, 2007).

2

BXb
RT In =A <—)
(VA) Axp+Bxg (14)

Admitindo que as constantes A e B sdo constante com a temperatura, pode-se

transformar as varidveis como mostram as equacdes (15) e (16).

A

A=—

12 RT (15)
B

Ayj=—

21 RT (16)

Isolando-se o coeficiente de atividade da equacdo (14) e substituindo-se as equacdes
(15) e (16) novamente na equacdo (14) as equacdes utilizadas na planilha podem ser vistas nas

equacles (17) e (18) para os componentes A e B respectivamente.

A12

=EXp| ——
Va (1+ AlZXA)Z
Ar1Xp

(17)
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Ay
V,= EXP 2 (18)

(5

Para o caso em que as moléculas do liquido apresentem tamanho, forma e peso
molecular semelhantes de modo que a interacdo entre cada molécula (A-B = A-A = B-B) do
liguido sejam iguais, o modelo de mistura ideal para o liquido pode ser aplicado (KORETSKY,
2007). Para realizar isto na planilha basta especificar A1z e A1 como sendo ambos iguais a zero.

Os coeficientes de atividade entdo sdo utilizados nas equacdes (19) e (20) para calculo

das constantes de equilibrio, as quais serdo utilizadas a seguir.

SAT
VAPA
Kay=
A P (19)
SAT
VBPB
Kn=
B P (20)

A proxima coluna calcula a volatilidade relativa da mistura binaria, ela é calculada pela

divisdo entre as constantes de equilibrio, como mostra a (21).

Ka

aAB:K_B (21)

Por fim, as Ultimas duas colunas calculam as fracGes dos componentes no vapor
utilizando as relacGes termodinamicas de equilibrio, como mostram as equacdes (22) e (23).

Um cuidado a ser tomado € ndo utilizar a equacdo do somatorio das fragdes para calcular ys a

partir do ya, ou vice-versa. Pois esta equacdo ja sera utilizada na validacao do modelo.

Yaou B:KAou BXAou B (22)

Ka ou8=f(Xaous, T, P1) (23)

Como o processo de resolucdo é iterativo, adicionou-se um botdo, deste modo, todas
as configurac®es podem ser feitas normalmente e por fim, ao clicar no botdao “Calcular y”, a

sub-rotina coloca no Anexo € acionada.
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Figura 5 - Botdo de ativagdo da sub-rotina de calculo

Calculary

1.1.3. METODO DE MCCABE THIELE

O método de McCabe Thiele é um rapido e preciso método grafico para calcular o
numero de pratos tedricos requeridos por uma coluna para efetuar a separagdo de uma mistura
bindria. Ele consiste essencialmente em desenhar, em um mesmo grafico, a curva de equilibrio
para as composicGes de vapor e liquido e linhas retas gye representam as equacdes de
enriquecimento da mistura prato-a-prato, passando de um estagio para outro na forma de

degraus, como exemplifica a Figura 6 (MCCABE e THIELE, 1925).

Figura 6 - Método McCabe Thiele e os estagios de equilibrio
1,00

0,80 -

0,60 - /

0,40 -

0,20 /

0,00 — —
000 020 040 060 080 1,00

i

Composicio do gas(y,)

N

Composi¢do do liquido (x,)

A partir do nimero de estdgios tedricos, o niumero de pratos reais poderiam ser
encontrados pela divisdo da eficiéncia dos pratos, se aa coluna for de pratos, ou entdo
multiplicar pela altura equivalente de um prato teorico (HETP), se a coluna for de recheio e sua
altura é desejada.

As hipoteses adotadas no método sdo:

1. O numero de mols de vapor que ascende pela coluna, exceto na mudanca no prato

de alimentacdo, é constante prato-a-prato;

2. A alimentacdo entra na coluna com temparatura igual a temperatura de bolha do
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liquido no prato de alimentacao;

3. Ocondensador é total, de modo que a composicdo do produto que deixa o primeiro
prato é igual ao produto de refluxo, mas nenhum calor sensivel é removido do
liquido;

4. O calor é fornecido na base da coluna em um sistema fechado, de modo que o

condensado do vapor ndo dilua o liguido do ultimo prato.

Figura 7 - Refervedor da coluna de destilagao

<]
2
Y

O | b
= <

1.1.4. BALANCO DE MASSAS

As vazGes (apresentadas na Figura 1) foram calculadas a partir do balangco de massas
global e do balanco do componente mais volatil. Desta maneira, as vazdes de topo (D) e fundo

(B) podem ser calculadas pelas equacées (24) e (25), respectivamente.

(za=%g)
> G (24)
_r (xp-2p)
B (Xp-Xg) (25)

A vazdo de refluxo (Lo ou L) é encontrada a partir da razdo de refluxo (L/D) especificada.
A vazdo de vapor que sai do primeiro prato (V1 ou V) é dada pela equacdo (3). A corrente de
liguido que sai do ultimo prato (Lne ou L") é calculada pela equacgdo (21), enquanto a vazdo de

vapor de refluxo (Vne+1 ou V') é calculada pela equacdo (5).
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L|:L+qF (26)
1.1.5. RESULTADOS GRAFICOS

A partir dos dados fornecidos, graficos como mostrado na Figura 8 sdo produzidos. Sdo

no total 10 graficos, sendo divididos em trés grupos:

1. Gréficos com numeracdo de estagios de cima para baixo: assim como fora explicado,
eles utilizam como especificacdo de projeto a composicdo do componente mais
volatil no fundo da coluna (xs), logo ndo necessariamente a composi¢cdo no topo (xp)
sera atendida. Sdo quatro graficos: (a) Composicdo do elemento mais volatil no
liquido versus no vapor para determinacdo no numero de estagios minimo; (b)
Composicdo do elemento mais volatil no liquido versus no vapor para determinacao
no numero de estdgios a partir da ROR*, ROA> e ROE®; (c) Temepratura em cada
estagio de equilibrio; (d) Composicdo do liquido e vapor em cada estagio de
equilibrio.

2. Graficos com numeracdo de estagios de baixo para cima: utilizam como
especificacdo de projeto a composicdo do componente mais volatil no topo da
coluna (xp), logo ndo necessariamente a composicdo no fundo (xs) serd atendida.
Sdo quatro graficos: (a) Composicdao do elemento mais volatil no liquido versus no
vapor para determinacdo no numero de estadgios minimo; (b) Composicdo do
elemento mais volatil no liquido versus no vapor para determinacdo no nimero de
estagios a partir da ROR, ROA e ROE; (c) Temepratura em cada estagio de equilibrio;
(d) Composicdo do liquido e vapor em cada estagio de equilibrio.

3. S&o dois graficos: (a) Composicdo do elemento mais volatil no liquido versus no
vapor para determinacdo da razdo de refluxo minima; (b) Temperatura versus a

composicdo do componente mais volatil no liquido e vapor.

4 Reta de operacio da retificacdo — dada pela equacdo (28).
5> Reta de operacdo da alimentacdo — dada pela equac3o (29).
® Reta de operacdo do esgotamento — dada pela equagdo (31).
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Figura 8 - Graficos de composicdo e temperatura
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1.1.6. PLANILHAS OCULTAS

Todo o célculo realizado para a construcdo dos graficos citados na seccdo 1.1.5 foram
feitos em células ocultas. Na realidade, as células com calculos tiveram sua largura de coluna
modificadas para um Unico pixel, pois se estas fossem ocultadas os valores ndo apareceriam

nos graficos.
1.1.6.1. RAZAO DE REFLUXO MiNIMA

Para a determinacdo da razdo de refluxo minima utilizou-se o seguinte procedimento.

Sabe-se que a razdo de refluxo pode ser calculada pela relacdo da equacdo (27).

L/v

Yo gavy (27)

Sabe-se também que a relagdo L/V se encontra na reta de operagdo da retificagdo (ROR),

como mostra a equacao (28).

Ynen) ™ |‘/v XNF D/v Xp (28)

Deste modo, a razdo de refluxo minima sera dada pela minima inclinagcdo da ROR, ou
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seja, quando a ROR interceptar a reta de operacdo da alimentagdo (ROA) exatamente sobre a
curva de equilibrio liquido vapor. Entdo, primeiramente deve ser descoberto em qual ponto a
ROA (dada pela equacdo (29)) encontra com a curva de equilibrio. Sabe-se que este ponto tem

as coordenadas {xy; y(n+1)}. Caso g seja 1, sabe-se que o ponto de interseccdo com a curva de

equilibrio tera a abscissa z.

_q 1
YneD) ™ /(q-]_) xN" /(q—]_) A (29)

Logo, construiu-se a Tabela 2, variando-se o valor de x de 0 a 1. Desta maneira, quando
a ROA atingisse a curva de equilibrio a coluna “Flag” deixaria de ser zero e se tornaria 1.
Utilizando o recurso PROCV do Excel, encontraria-se o primeiro valor 1, e obteria-se o valor de

x e y no qual a ROA e a curva de equilibrio se encontram, ou seja, o par {xmin;y

minJ*
Tabela 2 - Construgido da ROA
Flag X %
Se ROA atingiu a curva de equilibrio: Flag =1 Seq=1:x=zf Calculado pela equacdo (29)

Se ROA ndo atingiu a curva: Flag=0 Seq#1:x

O mesmo par {xmm;y } é o ponto o qual se encontram a ROR e a reta de operacdo da

min
retificagdo (ROE). Assim, a ROA parte do ponto {xp;xp} € a ROE (dada pela equagdo (31)) do
ponto {xz;xg}, € com dois pontos é possivel construir uma equacdo de reta. O coeficiente
angular da reta (L/V) serd dado pela equacdo (30), e a razdo de refluxo minima pela equacdo

(27).

L/V — XD Ymin 0
XD Xmin ( )
Yinen) ™ |_/V' XN B/V' X8 (31)

1.1.6.2. NUMERO DE ESTAGIOS MINIMO

O numero de estagios de equilibrio minimo foram encontrados seguindo os
procedimentos mostrados nas Tabela 3 e Tabela 4, pelos métodos de estagios de baixo para

cima e de cima para baixo respectivamente. Sabe-se que a curva dos estagios de equilibrio sdo
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degraus que partem da reta auxialiar até a curva de equilibrio e vice-versa.
Apesar de serem bem semelhantes, as duas resolugcdes serdo explicadas

separadamente.

Tabela 3 - Construcio dos estagios minimo de equilibrio liquido vapor de baixo para cima
Linha Abscissa Ordenada Flag
i Ordenada[i —1] y[Abscissa(i — 1)] Ordenada[i] — Ordenada[i — 1]

Tabela 4 - Construcdo dos estadgios minimo de equilibrio liquido vapor de cima para baixo
Linha Abscissa Ordenada Flag
i x[Ordenada(i—1)] Abscissali — 1] Ordenada[i] — Ordenada[i — 1]

Primeiramente sera explicado o método de obtencdo dos estagios de baixo para cima.
O ponto inicial da tabela é a coordenada {xg;xg}. O segundo ponto ird partir deste par inicial e
subird até atingir a curva de equilibrio, ou seja, a abscissa continuara a ter o mesmo valor (xg),
enquanto a ordenada terd o valor de y do equilibrio para um x = xg, ou seja, y[xg]. O terceiro
ponto partird da curva de equilibrio e seguira horizontalmente até atingir novamente a reta
auxilar, agora ambos (abscissa e ordenada) terdo o mesmo valor y[xg].

Como foi descrito no paragrafo anterior, este padrdo se repete, ou seja, a cada linha a
nova abscissa sera igual a ordenada anterior. Enquanto a nova ordenada é o valor de y do
equilibrio para o x igual a abscissa anterior. Com estas informacdes é possivel plotar todos os
degraus de equilibrio, porém, quando o valor da abscissa € superior a xp, 0 processo para.

Entdo entra em agdo a Ultima coluna, o “Flag”, que consiste do valor da ordenada atual
subtraido da ordenada anterior. Quando o Flag é diferente de zero, significa que a ordenada
estd mudando, ou seja, ainda ha a necessidade de criar mais um degrau para a separacao
prosseguir, indicando a necessidade de mais um estdgio de equilibrio. Quando o Flag é zero,
nada estd ocorrendo. Para encontrar o nimero de estagios minimo, usa-se a fungcdo CONT.SE
do Excel, que conta todos os valores maiores que zero.

Mas, no ponto inicial a ordenada anterior ndo existe e é assumida como zero, entdo, ao
usar a ferramenta CONT.SE, encontra-se um estagio a mais, logo o nimero de estdgios minimo

¢ dado pela equacdo (32).

N, n=[NUmero de Flags > 0] - 1 )

De maneira bastante semelhante, o método dos estagios de cima para baixo, o ponto
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inicial da tabela é a coordenada {xp;xp}. O segundo ponto ird partir deste par inicial e andara
horizontalmente na direcdo negativa das abscissas até atingir a curva de equilibrio, ou seja, a
ordenada continuard a ter o mesmo valor (xp), enquanto a abscissa terd o valor de x do
equilibrio para um y = xp, ou seja, X[y = xp]. O terceiro ponto partira da curva de equilibrio e
descera até atingir novamente a reta auxilar, agora ambos (abscissa e ordenada) terdo o
mesmo valor x[y = xp].

Como foi descrito no paragrafo anterior, este padrdo se repete, ou seja, a cada linha a
nova abscissa sera igual ao valor de x do equilibrio para y igual a ordenada anterior. Enquanto
a nova ordenada ¢ igual ao valor da abscissa anterior. Com estas informacoes é possivel plotar
todos os degraus de equilibrio, porém, quando o valor da abscissa é inferior a xg, 0 processo
para.

Entdo entra em agdo a Ultima coluna, o “Flag”, que consiste do valor da ordenada atual
subtraido da ordenada anterior. Quando o Flag é diferente de negativo, significa que a
ordenada esta mudando, ou seja, ainda ha a necessidade de criar mais um degrau para a
separacdo prosseguir, indicando a necessidade de mais um estagio de equilibrio. Quando o Flag
é zero, nada estd ocorrendo. Para encontrar o nimero de estdgios minimo, usa-se a funcdo
CONT.SE do Excel, que conta todos os valores menores que zero.

Do mesmo modo que no método de baixo para cima, no ponto inicial a ordenada
anterior ndo existe e é assumida como zero, porém nesse caso o flag serd positivo e ao somar
0s Flags menores que zero teremos o numero de estagios minimo diretamente, sem a

necessidade de subtrair 1, como mostra a equacao (33).

N.»=[NUmero de Flags < 0] (33)

1.1.6.3. NUMERO DE ESTAGIOS REAIS

O numero de estagios de equilibrio reais foram encontrados seguindo os
procedimentos mostrados nas Tabela 5 e Tabela 6, pelos métodos de estagios de baixo para
cima e de cima para baixo respectivamente. Eles sdo praticamente iguais ao procedimento
utilizado para o nimero de estagios minimo, com apenas uma Unica diferenca, pois a reta

auxiliar serd trocada pelas retas de operacao.
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Tabela 5 - Construgao dos estagios de equilibrio liquido vapor de baixo para cima
Linha Abscissa Ordenada Flag
i Reta[Ordenada(i— 1) y[Abscissa(i — 1)] Ordenada[i] — Ordenada[i — 1]

Tabela 6 - Construcio dos estagios de equilibrio liquido vapor de cima para baixo
Linha Abscissa Ordenada Flag
i x[Ordenada(i—1)] Reta[Abscissa(i — 1)] Ordenada[i] — Ordenada[i — 1]

Comecando pelo método de baixo para cima, novamente o ponto inicial da tabela é a
coordenada {xg;xg}. O segundo ponto irad partir deste par inicial e subira até atingir a curva de
equilibrio, ou seja, a abscissa continuard a ter o mesmo valor (xg), enquanto a ordenada terd o
valor de y do equilibrio para um x =xg, ou seja, y[xg]. O terceiro ponto partira da curva de
equilibrio e seguird horizontalmente até atingir a reta de operacdo. Neste caso, muito
provavelmente a reta de operacdo sera a de esgotamento.

Deste modo, a abscissa segue o seguinte algoritmo mostrado na Figura 9. Sabe-se que
a ROA se encontra com a ROE e a ROR, do mesmo modo que a ROE e a ROR se encontram. A
partir desta informacdo, igualando-se a ROR (equacdo (28)) com ROA (equacdo (29)), tem-se a
equacdo (34). Enquanto ao se igualar a ROE (equacdo (31)) com a ROR (equacdo (28)), obtém-

se a equacdo (35).

Figura 9 - Algoritmo de céalcula da abscissa

Inicio Fim
Calcula xy
l Calcula Calcula
abscissa pela abscissa pela
Calcula yn+1 ROR ROE

Stim Néo—]

L

Dado y da curva de
equilibrio

3 ot gy @
V)

XN
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XN= |:)/V Xpt B/V' X8 (35)
“he-Hy

Este valor de xy € a coordenada abscissa do ponto de interseccdo das retas de operagao.
Deste modo, substituindo xy na ROR, ROE ou ROA, o valor de yn+1 serd encontrado. Caso o valor
de y (ordenada) da curva de euilibrio for menor que este valor, o estagio de equilibrio se
encontra no esgotamento da coluna, caso seja superior, o estagio se encontra na retificacdo da
coluna, como foi exposto na Figura 9.

Assim, o valor da abscissa, que antes era igual ao valor de y do equilibrio, ja que a reta
auxiliar era a equacdo y = x. Nos estagios reais, primeiro determina-se se o ponto pertence a
ROE ou a ROR e utilizando a equacdo (31) ou (28), respectivamente, encontra-se o valor da
abscissa a partir do valor da ordenada (y de equilibrio).

A partir do calculo da abscissa seguinte o algoritmo explicado anterior, todo o restante
permanece igual ao calculo de estagios minimo. Da mesma maneira que o nimero de estagios
minimo, o numero de estagios reais ¢ dado pela equagdo (32), no qual o Flag é calculado
exatamente da mesma forma.

Para o método de cima para baixo, o mesmo raciocinio foi utilizado. O ponto inicial da
tabela é a coordenada {xp;xp}. O segundo ponto ird partir deste par inicial e andard
horizontalmente na direcdo negativa das abscissas até atingir a curva de equilibrio, ou seja, a
ordenada continuara a ter o mesmo valor (xp), enquanto a abscissa tera o valor de x do
equilibrio para um y =xp, ou seja, x[y =Xxp]. O terceiro ponto partira da curva de equilibrio e
descerd até atingir a reta de operacdo.

Entdo, serd necessario encontrar qual a reta de operacdo o estagio pertence. Calcula-
se o valor de xn pela equacdo (34) ou (35), mais simplificadamente ndo serad necessario calcular
o valor de yn+1, caso o x de equilibrio seja maior que o valor de xn, a 0 estagio de equilibrio
pertence a ROR, caso contrdrio pertence a ROE. Assim, é possivel encontrar o valor da ordenada

y a partir da abscissa x. O algoritmo é exemplificado na Figura 10.
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Figura 10 - Algoritmo de calculo da ordenada

Calcul
aieuiaxn Calcula Calcula
ordenada pela ordenada pela
ROR ROE
T
Sim Nao—

Dado x da curva de
equilibrio

O algoritmo pdra quando o valor de x é superior a xp, no caso de baixo para cima, ou

inferior a xs, quando de cima para baixo.

1.1.6.4. ALIMENTACAO OTIMA

O algoritmo para determinacdo do estagio de alimentacdo étima segue o principio de
que a composicdo da alimentacdo deve ter a mesma composicdo do estagio de equilibrio. A
tabela construida foram semelhantes as Tabela 5 e Tabela 6 para os diferentes métodos,
possuindo apenas uma coluna a mais e as demais sendo iguais.

A coluna adicionada a mais representa o estagio ideal de alimentacdo. No caso do
meétodo de baixo para cima, a composicdo do liqguido aumenta com o nimero de estagios, assim,
quando o valor da abscissa for inferior a xn (calculada pelas quagdes (34) ou (35)), atribui-se a
essa coluna o valor 9999 (“infinito”). Quando o valor da abscissa for superior ou igual a xu,
significa que houve a transicdo da ROE para a ROR, entdo é atribuida a coluna o nimero do
estdgio atual. Assim, o estagio de alimentacdo é dado pelo menor valor dessa coluna, ou seja,
0 primeiro estdgio em que a abscissa é superior a xn. Porém, como a abscissa pode ser maior
gue xn, entdo o estagio ideal também poderia ser o anterior, por isso os dois valores mostrados.

Mesmo no método de baixo para cima, também é mostrado o estdgio ideal de
alimentacdo de cima para baixo, dado pelo nimero de estagios total menos o estagio ideal de
baixo para cima.

Analogamente o mesmo é feito para os estagios de cima para baixo. Porém, desta vez,
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a medida que avanca-se nos estdgios, o valor da abscissa diminui. Entdo, quando o valor da
abscissa for superior a xn, atribui-se a essa coluna o valor 9999 (“infinito”). Quando o valor da
abscissa for inferior ou igual a x, significa que houve a transicdo da ROR para a ROE, entdo é
atribuida a coluna o nimero do estagio atual. Assim, o estagio de alimentacdo é dado pelo
menor valor dessa coluna, ou seja, o primeiro estdgio em que a abscissa é superior a xn. Porém,
como a abscissa pode ser menor que xn, entdo o estagio ideal também poderia ser o anterior,

por isso os dois valores mostrados.

1.1.6.5. PERFIL DE TEMPERATURA

Assim como foi esplicado na secgdo 1.1.6.2, um estdgio de equilibrio era definido para
um Flag positivo ou negativo, dependendo do método aplicado. Assim, quando o Flag indicava
a existéncia do equilibrio, utilizou-se a fungdo PROCV do Excel e encontrou-se a temperatura
na qual coexistiam os valores de x e y da Tabela 3 ou Tabela 4, conforme o método. Com isso,
obteve-se os valores de temperatura em cada prato e os utilizou para plotar o grafico de
temperatura versus estagio de equilibrio.

O grafico temperatura-composicdo era possivel plotar apenas com a tabela da Figura 3.



PROXIMOS PASSOS

Como melhoria e continuacdo deste trabalho, algumas propostas sdo feitas:

e Utilizar eficiéncia de prato (Murphree) — exemplo na Figura 9;

e Correcgdo dos parametros de van Laar pela temperatura;

e Possibilidade de multiplas alimentaces na coluna;

e Biblioteca de substancias;

e Aplicacdo do método rigoroso de resolucdo (Método Sorel).

Figura 11 - McCabe com eficiéncia de prato
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ANEXO

Abaixo segue o cddigo VBA utilizado na planilha eletrénica, em verde estdo escritos os
comentarios explicativos do algoritmo (iniciados pela aspa simples). O Unico cédigo presente é

ativado quando o botdo “Calcular y” (Name: Button 17) é pressionado (Type: Release?).

‘A sub-rotina é iniciada com o clique sobre o Button 1 (Calcular y da planilha)
Private Sub CommandButton1_Click()

‘Criando e alocando espagco na memoria para a variavel “I” e especificando-a como do
tipo Long?

Dim i As Long

Fori=10To 110

‘Utilizando a fungdo Atingir Meta (GoalSeek)

With Worksheets("McCabe")

.Range("0O" & i).GoalSeek _ ‘Definindo a célula “Oi” (somatorio de y)

Goal:=1, _ ‘Para o valor 1 (100 %)

ChangingCell:=.Range("B" & i) ‘Alterando a célula “Bi” (Temperatura)
End With

‘Em outras palavras, usa-se a ferramenta atingir meta para se variar a temperatura até
que o somatorio de y (fracdo dos componentes na fase gasosa) seja 1 ou 100 %.

Next ‘Préximo i

‘Atualizando os valores dos eixos dos graficos de temperatura (obs.: ndo é preciso
mudar os eixos dos graficos que apresentam as fracdes do componente mais volatil, ja que
sempre variam de O a 1).

With ActiveSheet.ChartObjects("Grafico 7").Chart

‘O maior valor de temperatura sempre ira ser a primeira célula (B10), pois nela a fracdo
do componente mais volatil é zero.

Axes(xIValue).MaximumScale = ActiveSheet.Range("B10").Value

7 Nome interno do bot3o.

8 0 cddigo s serd executado quando o botdo esquerdo do mouse pressionado sobre o botdo for solto
ainda sobre o botdo.

9 Long é o formato dado para vetores.
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‘O menor valor de temperatura sempre ird ser a Ultima célula (B110), pois nela a fracdo
do componente mais volatil é 1.
Axes(xIValue).MinimumScale = ActiveSheet.Range("B110").Value
‘O valor da escala princiapal sera um quinto da diferenca entre a temperatura maxima
e minima, deste modo a escala terd 6 valores de temperatura em todas as situacdes.
Axes(xIValue).MajorUnit = (ActiveSheet.Range("B10").Value -
ActiveSheet.Range("B110").Value) / 5
‘O valor da escala secundaria sera metade da escala primaria.
Axes(xIValue).MinorUnit = .Axes(xIValue).MajorUnit / 2
End With
‘Atualizando os valores dos eixos dos graficos de temperatura
\With ActiveSheet.ChartObjects("Grafico 8").Chart
‘O maior valor de temperatura sempre ird ser a primeira célula (B10), pois nela a fragdo
do componente mais volatil é zero.
Axes(xIValue).MaximumScale = ActiveSheet.Range("B10").Value
‘O menor valor de temperatura sempre ird ser a Ultima célula (B110), pois nela a fragdo
do componente mais volatil é 1.
Axes(xIValue).MinimumScale = ActiveSheet.Range("B110").Value
‘O valor da escala princiapal serd um quinto da diferenca entre a temperatura maxima
e minima, deste modo a escala terd 6 valores de temperatura em todas as situacdes.
Axes(xIValue).MajorUnit = (ActiveSheet.Range("B10").Value -
ActiveSheet.Range("B110").Value) / 5
‘O valor da escala secundaria serd metade da escala primaria.
Axes(xIValue).MinorUnit = .Axes(xIValue).MajorUnit / 2
End With
‘Atualizando os valores dos eixos dos graficos de temperatura
\With ActiveSheet.ChartObjects("Grafico 9").Chart
‘O maior valor de temperatura sempre ird ser a primeira célula (B10), pois nela a fragdo
do componente mais volatil é zero.
Axes(xIValue).MaximumScale = ActiveSheet.Range("B10").Value
‘O menor valor de temperatura sempre ira ser a Ultima célula (B110), pois nela a fragdo

do componente mais volatil é 1.
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Axes(xIValue).MinimumScale = ActiveSheet.Range("B110").Value
‘O valor da escala princiapal serd um quinto da diferenca entre a temperatura maxima
e minima, deste modo a escala terd 6 valores de temperatura em todas as situacdes.
Axes(xIValue).MajorUnit = (ActiveSheet.Range("B10").Value -
ActiveSheet.Range("B110").Value) / 5
‘O valor da escala secundaria serd metade da escala primaria.
Axes(xIValue).MinorUnit = .Axes(xIValue).MajorUnit / 2
End With

End Sub

‘Sub-rotina finalizada
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