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RESUMO

SANTOS, Mischelle Paiva dos. Modelagem e simulacéo de refervedores. 2016. 126 f.
Dissertacdo (Mestrado em Engenharia Quimica) - Instituto de Quimica, Universidade do
Estado do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2016.

Refervedores sdo trocadores de calor responsaveis por fornecer energia ao processo de
fracionamento em uma coluna de destilacdo, uma das opera¢fes mais utilizadas na industria
quimica. Em funcéo disso, este trabalho apresenta a modelagem e simulagdo de dois tipos de
refervedores: um termossifdo vertical e um refervedor com circulacdo forcada. O modelo
proposto resulta em um sistema de equacgdes algébrico-diferenciais resolvido utilizando o
software livre Scilab. Outra abordagem do trabalho foi realizar uma simulacéo estocastica, com
0 intuito de analisar a influéncia de algumas varidveis no desempenho do equipamento. O
trabalho incluiu ainda a comparacéo entre duas formulacGes do parametro de interacdo binaria,
em funcédo da temperatura, do modelo de Wilson, utilizado para modelar a ndo idealidade da
fase liquida. Além disso, influéncia dos parametros de interacéo binaria no equilibrio de fases
e na simulagdo do sistema foi avaliada via analise de sensibilidade. Os algoritmos propostos
para os dois tipos de refervedores foram aplicados a um exemplo referente a vaporizacdo de
uma mistura binéria, obtendo-se como resultados os perfis de pressdo, temperatura, vazéo
massica de liquido e de vapor ao longo de todo o trajeto. Além disso, foram realizadas
comparacOes entre propriedades da fase liquida, bem como entre os diagramas T-Xx-y
correspondentes a ambas as formulacdes testadas para o parametro de interacao binaria.

Palavras-chave: Refervedores. Modelagem. Simulagéo Estocastica.



ABSTRACT

SANTOS, Mischelle Paiva dos. Modeling and simulation of reboilers. 2016. 126 f.
Dissertacdo (Mestrado em Engenharia Quimica) - Instituto de Quimica, Universidade do
Estado do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2016.

Reboilers are heat exchangers responsible for supplying energy to the fractionation
process in a distillation column, one of the most used operations in the chemical industry. On
that basis, this work presents the modeling and simulation of two types of reboilers: vertical
thermosyphon reboiler and forced circulation reboiler. The proposed model result in a system
of algebraic differential equations solved using the free Software Scilab. Another approach of
the study was a stochastic simulation, in order to analyze the influence of some variables in the
behavior of the equipment. The study also included a comparison of two formulations for the
calculation of the temperature dependence of binary interaction parameters of Wilson’s model
used to express the no ideality of the liquid phase. Furthermore, the influence of binary
interaction parameters on phase equilibrium and system simulation was evaluated by sensitivity
analysis. The proposed algorithms for the two types of reboilers were applied to an example
regarding the vaporization of a binary mixture, obtaining as a result the pressure, temperature
and mass flow of liquid and vapor profiles along the entire route. In addition, comparisons were
made between properties of the liquid phase as well as between the T-x-y diagrams
corresponding to both formulations of the binary interaction parameter.

Keywords: Reboilers. Modeling. Stochastic Simulation.
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INTRODUCAO

A destilacéo é um dos processos de separacdo mais utilizados na industria de processos
quimicos, possibilitando a separagdo de misturas através da diferenca da volatilidade dos
componentes presentes por meio de um conjunto de estagios em equilibrio. Nesses estagios,
vapor e liquido sdo mantidos em contato, trocando calor e massa. O vapor ao percorrer o
equipamento se enriquece nos componentes mais volateis, enquanto o liquido nos
componentes mais pesados (CALDAS et al., 2007). Esses sistemas necessitam de trocadores
de calor, com o objetivo de fornecer calor ao fundo da coluna, refervedores, e para remover
calor do topo da coluna, condensadores (INDIO DO BRASIL, 2004).

Entre as alternativas de refervedores, destaca-se o termossifdo vertical, no qual a
circulacdo ocorre em funcao da diferenca de densidade entre a coluna de liquido, proveniente
da torre, e a mistura biféasica originada ao longo do trocador de calor. Neste tipo de
equipamento 0 mais comum € gue a vaporizacao ocorra no interior dos tubos. Esse tipo de
trocador apresenta como vantagens: maiores valores de coeficiente de conveccdo quando
comparado aos demais refervedores, menor propensdo a deposicdo devido a maiores
velocidades alcangcadas no escoamento no interior dos tubos, e facilidade de limpeza dos
depdsitos eventualmente formados durante a vaporizacgdo, visto que esta ocorre no interior

dos tubos.

Outra alternativa de refervedor envolve a circulagdo forcada, no qual o0 movimento do
fluido através do trocador é realizado com o auxilio de uma bomba. Esse tipo de trocador é

recomendado para fluidos com grande propenséo a deposi¢do ou altamente viscosos.

Nos Gltimos anos, o interesse em modelagem e simulacdo esta cada vez maior,
crescimento esse que estd associado a diversos fatores, como, por exemplo, 0 avango
computacional, além de fatores econdmicos e a necessidade de melhorias em processos

quimicos.

Para um mesmo sistema varios modelos matematicos podem ser empregados para a
resolucdo de um problema particular. Neste caso, o grau de detalhamento requerido depende
dos dados disponiveis, do problema a ser resolvido e dos objetivos da modelagem. Quanto

mais rigorosa for a descricao do processo, maior sera a complexidade do sistema de equacoes
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a ser resolvido.

A modelagem e simulacdo de refervedores apresenta diversos desafios, tais como:
presenca de transferéncia de calor com mudanca de fase, modelagem do escoamento
bifasico, necessidade de integracdo das equacfes de conservacédo ao longo do equipamento,
imposicdo da resolucdo da equacgédo de conservagédo de energia mecénica em todo o circuito
hidraulico, dentre outros.

Diante deste cenario, o presente trabalho propBe a investigacdo da modelagem e
simulacdo de dois tipos de refervedores: termossifao vertical e refervedor com circulagédo

forcada.

O escopo do trabalho foi realizado de acordo com os objetivos apresentados a seguir.

Como objetivo geral do trabalho pode-se citar:

e Propor um modelo matematico para refervedores do tipo termossifdao vertical e
refervedor com circulacdo forcada e desenvolver algoritmos computacionais a fim de

simular a operagéo desses equipamentos.

Como objetivos especificos, tem-se:

e Relacionar equacdes de balango de energia, balanco de energia mecénica e balango de
massa para um sistema multicomponente.

e Propor um algoritmo que resolva o sistema de equagdes algebrico-diferenciais
resultante, permitindo efetuar a simulagéo do modelo.

e Analisar o impacto de diferencas na modelagem termodindmica na simulacdo em
relagdo ao pardmetro de interacdo binaria do modelo de Wilson, utilizado no calculo do
coeficiente de atividade e entalpia em excesso da fase liquida.

e Analisar a influéncia dos pardmetros de interacdo binéaria, via anélise de sensibilidade,

no equilibrio liquido-vapor e na modelagem e simulagéo.
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e Estudar o impacto de variagdes nos parametros operacionais utilizando simulacao

estocastica.

Estrutura da dissertacao

Este trabalho esta organizado em 4 capitulos, sendo dividido da seguinte forma: o
Capitulo 1 descreve a revisdo da literatura, no Capitulo 2 tem-se a modelagem utilizada na
dissertacdo, o Capitulo 3 apresenta as duas formas de simulacdo utilizadas, ja o Capitulo 4
apresenta os resultados e discussdes. Por fim, segue-se a concluséo do trabalho e sugestdes

para trabalhos futuros.
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1. REVISAO BIBLIOGRAFICA

A revisdo da literatura contemplara os seguintes itens: regimes de ebulicdo, modelo
para obtencdo de propriedades termodinamicas, tipos de refervedores e simulacdo de

refervedores.

1.1 Regimes de ebulicdo e a curva de ebulicéo

Os processos de ebulicdo envolvem a transferéncia de calor associada a mudanca de
fase do estado liquido para o estado vapor. A ebulicdo ocorre quando uma superficie esta
com temperatura superior a temperatura de saturacdo do liquido. Tanto o fenédmeno de
condensacéo, passagem do estado vapor para o estado liquido, como o fendmeno de ebuli¢do
séo classificados como modos de transferéncia de calor por convecgao, pois envolvem a
movimentacdo dos fluidos. Pardmetros neste caso importantes em relagéo a este fendmeno
sdo o calor latente, a tensdo superficial na interface liquido-vapor e a diferenca entre as
massas especificas das duas fases, que induz uma forca de empuxo. A combinacéo entre o
calor latente e o escoamento associado ao empuxo, resulta em um aumento da taxa de
transferéncia de calor, quando comparada com a transferéncia de calor por convecgdo sem
mudanca de fase (INCROPERA et al., 2008; CENGEL, 2009).

A lei que rege esse fendmeno é a lei de Newton do resfriamento, que pode ser

expressa pela seguinte equacgao:

q" = h(Ty — Tsat) = hAT, 1)
onde: q" é o fluxo de calor por conveccdo, h é o coeficiente de transferéncia de calor por
convecgdo, Tw é atemperatura da parede, Tsat € a temperatura de saturagédo eAT, é o chamado
excesso de temperatura, que representa o quanto a temperatura da superficie esta acima da

temperatura de saturacdo do fluido.

AT, =T, — Tsat (@)
Esse processo é evidenciado pela formacao de bolhas de vapor na superficie, que
crescem e em seguida se desprendem da superficie. O crescimento e a dindmica das bolhas
dependem do excesso de temperatura, das propriedades termofisicas e da natureza da
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superficie. A dindmica da formacéao das bolhas influencia o coeficiente de transferéncia de

calor.

A curva de ebulicdo da &gua, citada inicialmente por Nukiyama (1934), relaciona o

fluxo de calor com o excesso de temperatura (Figura 1).

Figura 1 — Curva de ebuligdo da agua
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Fonte: O autor, 2016

A ebulicdo pode ser classificada em funcdo da natureza do escoamento, como

ebulicdo em piscina ou ebulicdo com conveccao forgada, como descrito nos proximos itens.

1.1.1 Ebulicdo em piscina

Na ebuli¢do em piscina, o liquido encontra-se em repouso e 0 movimento proximo a
superficie € oriundo da conveccdo natural. A mistura é induzida pelo crescimento e
desprendimento de bolhas de vapor na superficie (INCROPERA et al., 2008). Este tipo de
ebulicdo pode ser subdividido em quatro modos de acordo com a magnitude do excesso de

temperatura, descritos nas subsecdes seguintes.
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1111 Ebulicdo com convecgéo natural (Regido 1)

Este tipo de ebulicdo ocorre quando AT, < AT, (excesso de temperatura no ponto
A da Figura 1). Nesta regido, apesar da temperatura do fluido estar acima da temperatura de
saturacdo, a transferéncia de calor ocorre sem mudanca de fase, estando o fluido em uma
condicdo metaestavel. (INCROPERA et al., 2008).

1.1.1.2 Ebulicdo nucleada (Regiao I1)

Ao aumentar a quantidade de calor transferida por um fio metalico, como no
experimento de Nukiyama (1934), o sistema pode atingir o0 superaquecimento necessario
para inicio da formacdo e o crescimento das bolhas de vapor. O crescimento de bolhas no
sitio de nucleacdo pode alcancar cavidades vizinhas, ativando-as. Como resultado, temos
uma dispersdo rapida da ebulicdo nucleada sobre toda a superficie e consequentemente o
aumento do coeficiente de transferéncia de calor, caracterizando o inicio do regime de

ebulicdo nucleada.

A ebulicdo nucleada ocorre no seguinte intervalo de excesso de temperatura: AT,y <
AT, < AT, (excesso de temperatura no ponto C da Figura 1). Nesta regido podem-se
observar duas regifes distintas. No trecho A-B se observa a formacao de bolhas isoladas,
que se formam nos sitios de nucleacéo e se desprendem da superficie. O desprendimento das
bolhas de vapor gera um aumento no h e no q”. J& no trecho B-C, observa-se que o vapor

ascende como jatos ou colunas, que se unem para formar bolsdes de vapor.

No ponto C, o aumento adicional no valor do AT, é equilibrado pela reducéo do valor
do h. Neste ponto tem-se o chamado fluxo térmico maximo (q”max) OU critico. A partir deste
ponto de maximo, uma grande quantidade de vapor é formada, dificultando que o liquido
molhe continuamente a superficie (INCROPERA et al., 2008).
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1.1.1.3 Ebulicdo no regime de transicéo (Regido I11)

A ebulicdo no regime de transicao, ebulicdo em filme instavel ou ebulicdo em filme
parcial, ocorre no seguinte intervalo de excesso de temperatura: ATec < AT, <
AT.p(excesso de temperatura no ponto D da Figura 1). Nesta regido, a formacéo de bolhas
ocorre tdo rapidamente que um filme de vapor comeca a se formar sobre a superficie. Em
qualquer ponto da superficie, as condi¢bes oscilam entre o regime de ebuli¢do nucleada e o
regime de ebulicdo em filme (INCROPERA et al., 2008).

Neste regime, o fluxo de calor diminui. Isso ocorre, pois, uma grande parte da
superficie esta coberta por uma pelicula de vapor, que atua como um isolamento, associado

a baixa condutividade térmica do vapor em relacgdo ao liquido (CENGEL, 2009).

1114 Ebulicdo em filme (pelicula) (Regido 1V)

Nesta regido, a superficie estd completamente coberta por uma pelicula continua e
estavel de vapor, que € responsavel por baixas taxas de transferéncia de calor
(CENGEL,20009).

O ponto D é conhecido como ponto de Leidenfrost, em homenagem a J. C.
Leidenfrost que, em 1756, observou que as goticulas de liquido “ficam pulando” e fervem
lentamente, em uma superficie muito quente. A transferéncia de calor da superficie para o
liquido ocorre por conducdo e radiacédo atraves do vapor. A ebulicdo em filme ocorre quando
0 excesso de temperatura segue: AT, = AT.p(INCROPERA et al., 2008; CENGEL, 2009).

1.1.2 Ebulicdo com conveccdo forcada

Neste caso, a ebulicdo ocorre concomitantemente ao escoamento, resultado da
movimentacdo dirigida (ou global) do fluido, bem como dos efeitos de empuxo. As
condicgdes estdo relacionadas com a geometria, que pode estar associada ao escoamento
externo ou escoamento interno. A ebulicdo com conveccdo forcada em um escoamento
interno normalmente é referida como escoamento bifasico, no qual ocorrem mudancas
rapidas do estado liquido para o estado vapor no sentido do escoamento (INCROPERA et
al., 2008).
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1121 Ebulicdo em escoamento interno

Esta forma de ebuli¢do esta relacionada a formacao de bolhas na superficie interna
de um tubo aquecido, através do qual um liquido escoa. A velocidade do escoamento e 0s
efeitos fluidodindmicos influenciam o crescimento e desprendimento das bolhas, e diferem
muito dos presentes na ebulicdo em piscina. Esse processo é acompanhado pela existéncia
de uma variedade de padrdes de escoamento bifasico (INCROPERA et al., 2008).

A Figura 2 apresenta os diferentes regimes de escoamento encontrados na ebuli¢cdo
em escoamento em um tubo com convecgéo forgada, de acordo com Incropera et al (2008).

A transferéncia de calor para o liquido sub-resfriado que entra no tubo é inicialmente
por convecc¢do forcada monofasica. A partir de um determinado valor de temperatura limite,
acima da temperatura de saturacdo, inicia-se a formacdo das bolhas. Nessa regido existem
gradientes de temperatura radiais significativos, com bolhas se formando adjacentes a parede
aquecida e liquido sub-resfriado escoando perto do centro do tubo. A espessura da regido
das bolhas aumenta ao longo do tubo, até que o nucleo alcance a temperatura de saturagédo
do fluido. Entdo a fracdo de vapor € maior do que zero em qualquer posi¢do radial. 1sso

marca o inicio da regido de ebulicdo com escoamento saturado.

O primeiro estagio da regido de ebulicdo com escoamento saturado se chama regime
de escoamento com bolhas. Com o aumento da fragdo maéssica de vapor, as bolhas
individuais coalescem formando bols6es de vapor. Esse regime de escoamento em bolsbes
é seguido pelo regime de escoamento anular onde o liquido forma um filme na parede do
tubo. Esse filme se move ao longo da superficie interna do tubo, enquanto o vapor se move

com uma velocidade maior através do nucleo do tubo.

Na sequéncia, pontos secos aparecem na superficie interna do tubo e crescem em
tamanho em um regime de transicdo. Finalmente a superficie inteira do tubo esta
completamente seca e todo o liquido remanescente esta na forma de gotas que viajam em
alta velocidade no nucleo central do tubo no regime de névoa. Depois das gotas serem
totalmente vaporizadas, o fluido é constituido de vapor superaquecido em uma segunda

regido de conveccgdo forcada monoféasica.
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Figura 2 — Diferentes regimes de escoamento encontrados na ebulicdo em escoamento em

um tubo com conveccdo forcada
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Fonte:CENGEL, Y. A., GHAJAR, A. J., 2012(Figura 10-19 pagina 597).

O aumento da fragdo massica de vapor em conjunto com a significativa diferenca das
massas especificas das fases liquida e vapor, aumentam a velocidade média do fluido por
varias ordens de grandeza entre a primeira e a segunda regides de conveccdo forcada
monofasica (INCROPERA et al., 2008; CENGEL,2009).
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1122 Ebulicdo em escoamento externo

A ebulicdo em escoamento externo ocorre quando o fluido € forcado a escoar em
uma superficie aquecida, que pode ser uma placa ou cilindro aquecidos (CENGEL, 2009).
Este tipo de ebulicdo ndo sera objeto de estudo desta dissertacdo, uma vez que a vaporizagao

nos refervedores estudados ocorrem normalmente no interior dos tubos.

1.2 Modelo para obtencdo das propriedades termodinamicas

Ao simular um trocador de calor com mudanca de fase, fazem-se necessarias rotinas
para descrever o equilibrio de fases. O equilibrio liquido/vapor (ELV) apresenta dois
procedimentos gerais de célculo, ambos obtidos a partir do critério da igualdade de
potenciais quimicos: a formulagdo ¢-¢ e a formulagéo y-¢. A primeira utiliza equagdes de
estado para descrever a ndo idealidade de ambas as fases, sempre tomando como referéncia
0 modelo de gas ideal. J& a segunda utiliza o coeficiente de atividade para descrever a nao-
idealidade da fase liquida, a partir de um modelo de energia de Gibbs em excesso, adotando
0 modelo de solucdo ideal como referéncia. A formulacao utilizada nesta dissertacdo foi esta
segunda (y-¢). Como as pressdes dos sistemas aqui estudados sdo todas baixas, optou-se por
utilizar o modelo de mistura de gases ideais para a fase vapor (¢ = 1), resultando na chamada
Lei de Raoult modificada.

1.2.1 Energia de Gibbs em excesso (GF)

As propriedades em excesso medem o afastamento do comportamento ideal, através
da diferenca entre o valor de uma propriedade para uma solucéo real e o valor da mesma

propriedade para uma solucao ideal (SMITH et al., 2007).

A propriedade G/ (RT) é uma func&o de presséo (P), temperatura (T) e composic&o,
mas, para pressoes baixas e moderadas, a dependéncia de P é muito fraca, sendo a influéncia

da pressao desprezada no calculo do coeficiente de atividade (y).
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A reducdo do coeficiente de atividade (y) indica interagdes mais atrativas entre
moléculas diferentes, quando comparadas as interagdes entre moléculas do mesmo tipo,
enquanto o aumento do coeficiente de atividade esta relacionado a maior repulsdo entre

moléculas diferentes.

Wilson (1964) propds um modelo que relaciona GE com a composicéo da fase liquida
(x), utilizando o conceito de composicgédo local, o qual estabelece que a composi¢do dos
sistemas nas vizinhancas de certa molécula é diferente da composicao global do sistema,
devido as forcas intermoleculares. A Figura 3 apresenta uma exemplificacdo dessa diferenca
entre a composicao global do sistema e a composicdo local. Na primeira parte da figura, €
possivel observar que, devido as interacbes moleculares, a concentracdo local do
componente A ao redor de uma molécula de referéncia A é diferente da concentragéo global.
A segunda parte da Figura 3 mostra 0 mesmo para uma molécula B. As expressdes
resultantes para GE e coeficientes de atividade sdo funcdes de pardmetros de interagdo binaria

(Ajx), que estdo relacionados com o volume molar dos liquidos puros, com a diferenca da

energia das interacdes moleculares e com a temperatura.

Figura 3 - Representacdo do modelo de composicéo local

onde:

Moléculas A

) Moléculas B

Fonte: O autor, 2016.
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De acordo com o modelo de Wilson (1964), a equacdo para o célculo da energia de

Gibbs em excesso para um sistema multicomponente é dada por:

GE _ n 1 n A (3)
ar =~ 2k In(ZRog xicAjk)
onde x é a composicao da fase liquida,Aj é o parametro de interagdo binaria, G= é a energia

de Gibbs molar em excesso, R € a constante universal dos gases e T é a temperatura.

A energia de Gibbs parcial em excesso ((T]E) pode ser calculada em funcdo do

coeficiente de atividade da espécie j em solucdo (SMITH et al., 2007):

(T]E = RTIny; (4)
Lembrando que o logaritmo neperiano do coeficiente de atividade é a propriedade
parcial molar de G5/ (RT):

_ {9(GE/(RT)
11’1 Y] = (—an]- )TP N (5)
RERY

Obtém-se a expressdo para calcular os coeficientes de atividade:

XwAwj

Iny; = 1 —In(X7_; Xihji) — Zrml,:lz

n
k=1 XkAwk

(6)

sendo n o0 nimero de componentes e y o coeficiente de atividade.
Os parametros de interacdo binaria podem ser representados de maneiras distintas.

A formulacdo original, proposta por Wilson (1964), é dada por:

_ Yk ~3jk
Ajk = v, exp RT (7)
sendo V o volume molar, R a constante universal dos gases, T a temperatura e ajx € 0

pardmetro de interacdo binéria.

Porém, esta formulacdo geralmente ndo representa suficientemente bem a
dependéncia desses parametros com a temperatura. Assim, quando se necessita calcular a
entalpia em excesso (calculada a partir da derivada de GE/ (RT) em relagio a T) é comum o

uso de uma expressao mais empirica como, por exemplo (AspenTech, 2006)

b: .
Ajk = exp (a]‘k + %k + Cik InT + d]k T+ ?—;() (8)

sendo ajk, bk, Cik, djk e ejk 0s parametros de ajuste.
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1.3 Refervedores

Segundo Serth e Lestina (2014), refervedores sdo vaporizadores responsaveis por
vaporizar uma corrente liquida oriunda do fundo de uma coluna de destilacdo, retornando a
corrente bifésica para a propria coluna, fornecendo assim energia para o fracionamento. A
fonte de calor utilizada para a vaporizagao pode ser oriunda de uma utilidade, de um fluido
de processo ou da queima de um combustivel.

As andlises térmicas e hidraulicas dos refervedores sdo normalmente mais
complexas que de um trocador de calor sem mudanga de fase.

Nas préximas subsec¢des serdo abordados os tipos mais comuns de refervedores na

forma de trocadores de calor casco-e-tubo.

1.3.1 Refervedor tipo kettle

Esse tipo de refervedor se distingue dos demais por sua forma caracteristica e é
constituido por um feixe de tubos imerso no liquido em ebulicdo. Os vapores que sdo
formados séo separados do liquido na extensdo do casco(MCNEIL et al., 2010). O casco
utilizado segue os padroes TEMA (Tubular Exchanger Manufactures Association, 1978-
ANEXO B) do tipo K. O feixe de tubos pode ser do tipo tubo em U ou cabecote flutuante.
A configuracéo tipica desse trocador de calor pode ser observada na Figura 4.

Figura 4 — Configuracdo tipica de um kettle

\

Fonte: O autor, 2016.
O kettle funciona da seguinte maneira: o liquido oriundo da coluna de destilagdo

entra em contato com a superficie externa dos tubos do kettle, onde acontece a ebuli¢do. O

vapor e o liquido estdo em contato continuo e sdo separados no casco, o fluxo de vapor
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retorna para a coluna e o fluxo de liquido é retirado como produto de fundo no refervedor
(SERTH e LESTIMA,2014).

Como vantagens, pode-se citar a facilidade de manutencdo e a possibilidade de
utilizacdo com fluidos proximos do ponto critico, no qual a diferenca entre as densidades do
liquido e do vapor ndo séo significativas.

Como desvantagens, tem-se: valores menores de coeficientes de convecgdo em
comparacdo aos demais refervedores, problemas associados a deposicao e o fato de serem

mais caros devido ao tipo de casco (PALEN,1983).

1.3.2 Refervedor interno a coluna

Esse tipo de refervedor possui o feixe de tubos inseridos na coluna de destilacéo, o
que reduz os gastos com a tubulagéo e com o casco do refervedor. Apresenta como limitagdes
a quantidade limitada de area de transferéncia de calor e a possibilidade de formacédo de
espuma, que pode levar a problemas operacionais. Tais fatores contribuem para que
raramente esse tipo de refervedor seja utilizado.

A Figura 5 apresenta uma representacdo esquematica desse tipo de refervedor.

Figura 5 — Configuracdo tipica de um refervedor interno a coluna

Medidor
de nivel A

Produto de
Fundo

Fonte: O autor, 2016.
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1.3.3 Termossifao

Termossifoes sdo refervedores em que a circulagcdo ocorre em funcao da diferenca
de densidade existente entre a coluna de liquido no fundo da torre de destilacao e a corrente
bifasica que retorna para a torre (ARNETH e STILCHLMAIR, 2001).

1.3.31 Termossifdo horizontal

Esse tipo de refervedor normalmente apresenta escoamento transversal ao feixe de
tubos e, no interior do feixe de tubos, escoa o fluido de aquecimento. Geralmente o trocador
possui casco com padrdes TEMA X, G, H, entretanto E e J também podem ser usados
(ANEXO B). O feixe de tubos pode ter um ou mais passes (SERTH e LESTIMA,2014).

A corrente que retorna para a torre de destilacdo € uma mistura bifasica. A
representacdo desse tipo de termossifdo pode ser vista na Figura 6.

Devido a configuracdo horizontal, necessita-se de uma altura menor de coluna de
liquido para o escoamento.

Quando comparado ao kettle, apresenta maiores velocidades, reduzindo a formacéo

de depositos.

Figura 6 — Configuracdo tipica de termossifdo horizontal

N

Medidor Vapor 4
de nivel Y

’
Liquido /
v

TN
S

________
T Alimentagdo

Produto de
Fundo

Fonte: O autor, 2016.
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1.3.3.2 Termossifao vertical

O termossifdo vertical € um refervedor com padrdo TEMA E para 0 casco, e
apresenta feixe de tubos com apenas um passe (Figura 7).

Comumente a ebuli¢do ocorre no interior dos tubos, sendo a configuracdo invertida
em casos especiais como, por exemplo, com um meio de aquecimento corrosivo (SERTH e
LESTIMA, 2014).

Arneth e Stilchlmair (2001) esquematizam a divisdo do termossifdo em duas areas:
zona de aquecimento, onde o liquido € aquecido até a ebulicdo e zona de vaporizagdo.
Mudangas no comprimento das duas zonas tem forte influéncia na taxa de transferéncia de
calor. Essas duas regides podem ser observadas na Figura 8.

Como vantagem, pode-se citar que este refervedor apresenta altos valores para o
coeficiente de convecgdo. J& como desvantagem apresenta uma maior elevacdo da torre,
devido a necessidade de uma maior altura de coluna de liquido associada a orientagdo
vertical (FRANK e PRICKETT, 1973 apud PRASHANT, PARIKH, JAIN, 2000).

Segundo Palen (1983), as fracdes vaporizadas recomendadas na saida do refervedor
séo de 0,10 a 0,35 para hidrocarbonetos e de 0,02 a 0,10 para soluc¢des aquosas, para garantir

a ebulicdo nucleada e evitar o superaguecimento da parede.

Figura 7 — Configuracdo tipica de um termossifao vertical

Medidor Vapor 4
\

Fonte: O autor, 2016.
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Figura 8 — Diviséo do termossifdo vertical em duas regides

Vapor A
(""\ )
Liquido 000, . 4 ——————
’ Zona de evaporacio
Inicio da ebulicio
L Zona de aquecimento

w Liquido sub-resfriado
U Condensado

Fonte: Adaptado de ARNETH e STILCHLMAIR,2001.

1.3.4 Refervedor com circulacdo forcada

Em um refervedor com circulacédo forcada, a circulagéo é realizada por uma bomba
(Figura 9). O refervedor pode estar orientado horizontal ou verticalmente. Normalmente a
ebulicéo ocorre no interior dos tubos. Para o casco, o padrdo TEMA normalmente utilizado
é E, e o feixe de tubos com apenas um passe. Possui maior custo operacional (SERTH e
LESTIMA, 2014).

Esses refervedores apresentam como caracteristicas altas velocidades nos tubos e
fracOes vaporizadas reduzidas quando comparadas ao termossifdo vertical. S&o
recomendados para servigos que apresentam severos problemas associados & deposic¢éo e/ou
fluidos altamente viscosos (ARNETH e STILCHLMAIR, 2001).

Figura 9 — Configuraco tipica de refervedor com circulagédo forcada

Fonte: O autor, 2016.
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A Tabela 1 é uma adaptacdo de Kister (1990), e apresenta resumidamente uma

comparacéo entre os principais refervedores.



Tabela 1 — Comparagdo entre os tipos de Refervedores

37

Lado da ebuligéo

Taxa de transferéncia

de calor
Area ocupada
Investimento
Custos operacionais

Deposicéo
Desempenho para

liquidos viscosos

Segurancga

Tubulacao de processo

Termossifao

Termossifdo

Refervedor com

Refervedor interno a

) ) Kettle ) 3
vertical horizontal circulacéo forcada coluna
Normalmente Normalmente no Normalmente nos
Casco Casco
nos tubos casco tubos
Baixa para Baixa para
Alta Moderadamente alta Alta
moderada moderada
Vertical: pequena Minima para
Pequena Grande Grande )
Horizontal: grande pequena
Pequeno Moderado Alto Moderado Muito Pequeno
Custo associado a
Nenhum Nenhum Nenhum Nenhum
bomba
Baixo Moderado Alto Muito baixo Moderado
Pobre Pobre Pobre Bom Pobre
Pode ocorrer Risco de vazamento
Normal Normal Normal vazamento no selo no flange de
da bomba conexdo a coluna.
Pequena e ) ) ) 3 3
. Quantidade padrdo Quantidade padréo Tubulago extra Nenhum
simples

Fonte: Adaptado de KISTER, 1990
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1.4 Simulagio de Refervedores

Mckee (1970) publicou um artigo de revisao sobre refervedores do tipo termossiféo,
apresentando procedimentos de projeto desse equipamento. O autor referenciou diferentes
correlacBes para o calculo da ebulicdo nucleada e descreveu alguns trabalhos sobre célculo
da queda de presséo.

Sarma et al. (1973) criaram uma rotina computacional desenvolvida em Fortran
para o0 projeto de um termossifao vertical com a descri¢cdo da modelagem hidrodindmica e
da transferéncia de calor, apresentando o algoritmo para o calculo dessas propriedades. O
algoritmo proposto foi aplicado para o exemplo descrito em Fair (1960) apud Sarma et
al.(1973), em uma coluna de propano a 401 psia e 164 ° F. Os resultados dos calculos de
projeto foram apresentados com diferentes combinagdes na geometria dos tubos, no fluxo
de calor e queda de pressdo, mostrando que, ao aumentar a velocidade, ocorre uma reducao
da fracdo vaporizada e que, para diferentes fluxos de calor e geometria dos tubos, o
coeficiente de transferéncia de calor e a taxa de circulacdo do liquido apresentam uma
reducdo com o aumento da queda de pressao.

O projeto de um termossifao vertical requer calculos iterativos nos quais o trocador
necessita ser dividido em zonas. O balancgo de energia e de energia mecénica necessitam ser
resolvidos simultaneamente. Como alternativa, Frank e Prickett (1973) apud Smith (2005)
propuseram correlacdes simplificadas baseadas em dados operacionais de trocadores de
calor comerciais, que podem ser empregadas como base preliminar do projeto de
refervedores.

O trabalho de Zinemanas et al. (1984) descreve a simulacdo de trocadores de calor
com mudanca de fase através de um algoritmo de simulacéo para refervedores casco-e-tubo,
tanto verticais quanto horizontais. Esse algoritmo calcula as variaveis, temperatura,
composicao das fases, area e a queda de pressao, ao longo do trocador de calor. Para cada
incremento no comprimento, as variaveis sdo calculadas. Os padrdes de escoamento foram
identificados utilizando correlagbes de Weisman (WEISMAN et al. 1979 apud
ZINEMANAS et al. 1984 e WEISMAN e KANG, 1981 apud ZINEMANAS et al. 1984).
Para resolver a nao linearidade das equacdes, 0 método iterativo usado foi o método da
secante. O desempenho do modelo foi testado frente a dados experimentais. O trabalho
apresentou ainda uma analise de sensibilidade para alguns pardmetros. A variacao de + 30

% no coeficiente de transferéncia de calor nos tubos gerou uma mudanca na area de troca
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térmica de 5 a 10%, j& a mesma variagdo no coeficiente de transferéncia de calor no casco,
ocasionou uma variacdo na area de 10 a 20%.

Smith (1986) apresenta uma ampla discussao sobre diferentes tipos de refervedores,
descrevendo a modelagem termofluidodindmica correspondente. Do ponto de vista da
integracdo das equac0es, 0 autor sugere a ado¢do de um conjunto de simplificagcdes na forma
de equacdes algebricas.

Furzer (1990) publicou em seu trabalho a modelagem simplificada de um
termossifao vertical proximo ao fluxo de calor maximo, descrevendo a queda de pressédo de
um sistema bifasico. Esse trabalho apresenta a queda de pressdo devido as diferentes
contribuicdes associadas a esse termo, para o benzeno, na pressao de 100 kPa, em diferentes
fluxos de calor. Outros resultados apresentados englobam o perfil de temperatura ao longo
do comprimento do tubo, o efeito do fluxo de calor no ponto de transicdo das fases, bem
como curvas normalizadas de fluxo maximo de calor para agua, hidrocarbonetos e alcoois.
Uma caracteristica importante dos resultados é o baixo valor do fluxo de calor méximo sob
condicdes de vacuo e em condicdes que se aproximam da pressdo critica. O modelo termo-
hidraulico fornece o perfil de temperatura ao longo do tubo e mostra que a transi¢do do
regime monofasico para o bifasico se da préxima da entrada do tubo. Outro resultado é a
reducdo do fluxo méassico nos tubos com o aumento do fluxo de calor.

Arneth e Stilchimair (2001) descreveram as caracteristicas operacionais de
refervedores do tipo termossifdo, com base em experimentos e estudos teodricos. Eles
discutiram os principais parametros operacionais e de projeto para esse tipo de refervedor.
Um aspecto importante destacado por estes autores foi o comprimento da zona de
aquecimento e da zona de vaporizagdo. Uma vez que os valores dos coeficientes de
transferéncia de calor sdo muito mais elevados na zona de vaporizagdo do que na zona de
aquecimento, a taxa de transferéncia de calor total passa a ser governada pelo comprimento
da zona de vaporizacdo. Outra consideracdo importante é a descri¢do da taxa de circulagédo
de liquido que depende significativamente da queda de pressao e da fracdo vaporizada.

Zaidi (2015) desenvolveu um modelo para o célculo do coeficiente de transferéncia
de calor de um termossifao vertical, utilizando support vector regression (SVR) como
método de modelagem. Esse trabalho apresenta o perfil da temperatura da parede, do
coeficiente de convecc¢édo ao longo do comprimento, para diferentes fluxos de calor. Como
resultados, esse trabalho foi capaz de prever o coeficiente de transferéncia de calor com alto
grau de preciséo, indicando a utilizacdo do SVR para propor melhorias em correlagdes semi-
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empiricas existentes, ndo so na transferéncia de calor, como também em outros campos da

engenharia quimica.

1.5 O presente trabalho em relacdo a literatura

A despeito da importancia dos refervedores, a revisdo bibliogréafica realizada
identificou um namero relativamente pequeno de trabalhos sobre o assunto, do ponto de
vista da sua modelagem. Boa parte da literatura é representada por trabalhos mais antigos
baseados em correlagdes (Frank e Prickett, 1973 apud Prashant, Parikh, Jain, 2000) ou na
resolucéo das equagOes de conservacgdo simplificadas através de procedimentos numéricos
de convergéncia do tipo substituicdo sucessiva (Smith, 1986). As ferramentas comercias de
simulacdo empregam modelos proprietarios ndo disponiveis na literatura aberta (por
exemplo. HTRI).

Dentro deste contexto, este trabalho busca contribuir para a literatura através da
proposicdo de novas alternativas de simulacdo para refervedores, baseadas em rotinas de
integracdo numérica utilizando sistemas de equac6es algébrico-diferenciais.

Esta proposicdo consiste no desenvolvimento de uma ferramenta de simulagéo
envolvendo a resolucdo das equacOes de conservacdo, formuladas de forma mais rigorosa.
Para este objetivo, sdo utilizados algoritmos de integracdo numeérica, de forma a determinar
a solucdo do sistema algébrico-diferencial resultante.

A investigacdo do impacto de aspectos da modelagem termodinamica nas predicdes
da simulacdo é também outra discussdo que este trabalho busca agregar ao tema.

Finalmente, como ultimo aspecto relevante do presente trabalho em relacdo ao que
ja foi publicado sobre o assunto, € possivel citar a utilizacdo de recursos de simulagdo
estocéstica para andlise do impacto da incerteza nos parametros da simulacdo sobre os
resultados acerca do desempenho do equipamento.

Do ponto de vista da producdo bibliografica associada a este trabalho, é possivel
citar:

(1) O trabalho “Modelagem e Simulacdo de um termossifao vertical” (Santos et al.,

2014), foi apresentado no XX Congresso Brasileiro de Engenharia Quimica.
(2) Dois trabalhos intitulados “Modelagem e simula¢do de um refervedor com

circulagao e forgada” ¢ “Analise do impacto das incertezas das predi¢des do

modelo termodinadmico na simulagdo de vaporizadores” foram submetidos ao

XXI Congresso Brasileiro de Engenharia Quimica (2016).
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(3) Outro trabalho produzido durante a dissertacdo, intitulado “A Differential
Algebraic Model for the Simulation of Thermosiphon Systems”, estd sendo
enviado para a 12th International Conference on Heat Transfer, Fluid

Mechanics and Thermodynamics (2016).
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2 MODELAGEM MATEMATICA
2.1 Descricdo do sistema

A integracdo do sistema foi realizada ao longo do comprimento do circuito e a
resolucéo do problema foi dividida em quatro regides (Figura 10).

Figura 10 — Representagdo esquematica do sistema utilizando o termossiféo vertical

como refervedor

/—_\Coluna de

destilacao
Termossifao
Vapor *\ L4 Vertical
N AT AR
e Regido 4 T
et J g L_vaporizagao
e Regido 3
L_aquecimento
Regido 2
——
T L3
Yy L1 Regido 1
L2

\

Fonte: O autor, 2016.

A Regido 1 foi dividida em trés partes, L1 com escoamento descendente, L2 com
escoamento em trecho horizontal, e L3 com escoamento ascendente. Nessa regido tem-se
apenas a variacdo da pressao ao longo do trajeto, levando em consideragdo que ndo ocorre
variacdo da temperatura, entalpia e vazdo. No caso do refervedor com circulacao forcada, ha
uma bomba no interior desta regido localizada no trecho referente ao comprimento L2.

A Regido 2 inicia na entrada do trocador de calor até 0 momento em que a
temperatura do sistema (T) se iguala a temperatura de bolha (Tbol), Ou Seja, 0 momento em

que se inicia a vaporizagao.
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A Regido 3 compreende a regido desde o inicio da vaporizacdo até o final do

trocador de calor.
Ja a Regido 4 corresponde a corrente bifasica desde a saida do trocador de calor até

0 retorno para a coluna de destilacao.
A Tabela 2 apresenta as variaveis de estado em cada regido da simulag&o.

Tabela 2 - Variaveis de estado em cada regido da integracao

Regides Regido 1 Regido 2 Regido 3 Regido 4
P
T
P
P H
T
T mV
o H
Variaveis P H mL
T mV
w 1
Ptp mL
Twonb Tw
Ptp
Twonb
hi

Fonte: O autor, 2016.

onde P é a pressdo, T é a temperatura, H é a taxa de entalpia, Tw é a temperatura da parede,
Twonb é a temperatura da parede no inicio da ebulicdo nucleada, mV € vazdo massica de
vapor, mL é a vazdo massica de liquido, ptyp € massa especifica bifasica e hi é o coeficiente

de conveccao interno.

2.2 Modelagem do sistema por regides
2.2.1 Regido 1

A regido 1 corresponde ao escoamento da corrente liquida até a entrada do trocador.

O modelo da regido 1 é representado pela equacao de balango de energia mecénica.
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2211 Balanco de energia mecanica monofésico

Essa equacdo descreve a variacdo de pressdo em funcéo de trés termos: cinético,

gravitacional, e um termo devido ao atrito, respectivamente. Assim, pode-se escrever:

dP _ G*dp f G2
T p2dL+pgsen6+2Dp 9)

sendo G o fluxo massico, L o comprimento, p a massa especifica, P a pressdo, 06 o angulo, f
o fator de atrito e D o didmetro. Essa expressdo foi escrita utilizando o fator de atrito de

Darcy.

2.2.2 Reqgido 2

A regido 2 corresponde ao escoamento monofasico no interior do trocador de calor
até a corrente atingir a saturacao e se iniciar a vaporizacao da corrente como um todo (bulk).
Entretanto, uma situacao que pode ocorrer nesta regido € a temperatura da parede ultrapassar
a temperatura de inicio da ebulicdo nucleada. Neste caso, ocorrera a chamada ebulicdo
nucleada sub-resfriada, ou seja, havera a vaporizacao junto a superficie, mas as bolhas ao se
juntarem com o restante do fluido irdo condensar, caracterizando um balango de energia
monofasico.

O modelo aplicado a regido 2 é composto pelas equagdes de balanco de energia e
balanco de energia mecanica. A equacdo correspondente a taxa de entalpia relaciona
dependéncia da varidvel em relacdo a temperatura, pressdo e composicdo. Visando
caracterizar o surgimento da ebulicdo nucleada, estas equacdes sdo complementadas pelas
equacOes de calculo da temperatura da parede do trocador e do célculo da temperatura de

inicio da ebuli¢do nucleada.

2.2.2.1 Balanco de energia no trocador de calor

Este modelo é composto pelo balango de energia para a corrente fria,
complementado pela equacéo da taxa de transferéncia de calor. Em relagdo a corrente quente,
sera considerado que a mesma corresponde a vapor d’agua saturado que condensa a
temperatura constante, ndo sendo assim necessario a representagdo de uma equacgdo de

balanco especifica para esta corrente.
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O balanco de energia diferencial para uma corrente de fluido pode ser representado
por (SMITH et al.,2007):
dH + mT (vdv + gdL) = dQ + dW (10)
sendo Hé a taxa de entalpia, mT a vazdo massica total, v a velocidade, g a aceleragdo da

gravidade, L o comprimento, Q a carga térmica e W a taxa de trabalho realizado.

No escoamento ao longo do trocador de calor, ndo ha trabalho mecéanico e as
variacOes de energia potencial e cinética podem ser desprezadas.

A parcela referente a taxa de transferéncia de calor pode ser calculada por:

dQ = UdA(Ty — T) (11)
Sabendo que:
dA = Nttt DAL (12)

Substituindo a Equacdo 12 nas Equacdes 10 e 11, obtém-se:

= = Ntt iDU(Ty; — T) (13)

onde U é o coeficiente global de transferéncia de calor, Ty € a temperatura da corrente

quente, Ntt € o nimero de tubos, L é o comprimento, D é o didmetro e A é area.

O coeficiente global de transferéncia de calor foi calculado pela seguinte equagéo

(INCROPERA et al., 2008):
U= 1
B GIRa P R ()

sendo De o didametro externo do tubo, Di o didmetro interno do tubo, kw a condutividade

(14)

térmica da parede, Ry a resisténcia de depdsito externa, Ry a resisténcia de depdsito interna,
hi o coeficiente de transferéncia de calor por conveccdo interno e he o coeficiente de

transferéncia de calor por convecgéo externo.

e Calculo do coeficiente de convecgéo interno

Nessa regido, a transferéncia de calor pode ocorrer de duas maneiras distintas.
Quando a temperatura da parede (Tw) é inferior a temperatura de inicio da ebuli¢cdo nucleada
(Twonb), a transferéncia de calor esta associada apenas a corrente de liquido em movimento,

visto que ndo ha ebulicdo. A outra forma é quando a temperatura da parede é superior a
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temperatura de inicio da ebuli¢do nucleada, ocorrendo a ebuli¢do nucleada sub-resfriada, tal

como mencionado anteriormente. Assim, tem-se:

= Quando Twé inferior a Twonb:

O numero de Nusselt para o escoamento do liquido foi calculado pela Equacdo 15,
retirada de ESDU (Engineering Sciences Data Unit) (1967) apud SMITH (1986):

Nu = 0,02246Reo,795 Pr(0,495—0,0225 In(Pr)) (15)

Essa equacao possui as seguintes restricoes:

4000 < Re < 10° (16)
0,4 < Pr < 300 (17)
L > 40D (18)
onde:
__ Djvpy
Rel = 0 (19)
w Cp
Prl = % (20)
h;D
Nul = 11_1 (21)

sendo W a viscosidade do liquido, Cpi a capacidade calorifica do liquido, pi a massa
especifica do liquido, ki a condutividade térmica do liquido, Re o nimero de Reynolds, Pr o

ndamero de Prandtl e Nu o nUmero de Nusselt.

= Quando Tw €é superior a Twonb:

Quando essa condicdo ocorre, o calculo do coeficiente de ebuligdo interno é descrito
por duas contribui¢fes: a contribuicdo da conveccdo forcada (hep) € a contribuicdo da
ebulicdo nucleada (hnp).

h; = hep + (hpps) (22)
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em que h; é coeficiente de convecgdo interno, hep € 0 coeficiente de ebulicdo convectiva, hnp

é o coeficiente de ebuli¢do nucleada e s € o fator de supressao.

O fator de supressdo na ebulicdo nucleada esta associado a reducdo da espessura da
subcamada viscosa na camada limite turbulenta. Com a reducdo da espessura dessa
subcamada, o gradiente de temperatura na parede aumenta e o crescimento das bolhas €
exposto ao fluido mais frio, 0 que reduz o nimero de sitios de nucleacdo ativos
(CHEN,1996).

v" Contribuicdo da ebulicdo convectiva (hcp)

A contribuicéo da conveccéo forcada foi calculada pelo produto entre o coeficiente
de conveccao forgcada no liquido (hi) e um fator de amplificacdo (F) que é uma funcdo da
intensificacdo da conveccdo forcada devido a mudanca de fase da corrente em escoamento
(SMITH, 1986). Uma vez que a corrente como um todo neste caso permanece no estado

liquido, nas condicGes da ebulicdo nucleada sub-resfriada esse fator é igual a 1.
v" Contribuicdo da ebulicdo nucleada (hn)

A contribuicdo da ebuli¢do nucleada esta diretamente ligada a formac&o de bolhas.
Essa contribuicdo pode ser calculada da seguinte forma (PALEN, 1983):
hpp = hppy Fe®33 (23)
em que hnp € coeficiente de ebulicdo nucleada, hnni é 0 coeficiente de ebuli¢do nucleada em

um tubo isolado e Fc é um fator relativo a presenca de uma mistura.

O célculo de hnp1 pode ser realizado da seguinte forma:
hppy = 1,4.1078Pc?3(Tw — Tsat)%33Fp333 (24)
onde Pc ¢ a pressao critica, Tw € a temperatura da parede, Tsat € a temperatura de saturacdo

e Fp é o fator relativo a pressao.

Fp pode ser calculado pela seguinte expressao:

Fp = 1,8 (%)0'17 (25)
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O fator relativo a presenca de uma mistura (Fc) é dado por:
Fc = exp((Torv — Tbhol) ~9927) (26)
em que Torv é a temperatura de orvalho e Thol é a temperatura de bolha.

O fator de supressao da ebulicdo na regido 2 pode ser calculado da seguinte forma:

__ Tw-Tsat

Tw-T (27)

2.2.2.2 Calculo da temperatura da parede do trocador de calor (Tw)

A temperatura da parede é uma varidvel muito importante no sistema, uma vez que,
faz-se necessaria para identificacdo da condicdo da ebulicdo nucleada sub-resfriada.

Essa variavel foi calculada utilizando o circuito térmico descrito a seguir. A
resisténcia térmica equivalente (Req) é expressa através da associagao de resisténcias descrito
pela Equacdo 28 e Figura 11:

Req = l'-{conv,e + Rdep(’)sito,e + Rcond + Rdep()sito,i + Rconv,i (28)
onde Rconv S80 as resisténcias de convecgdo, Reond € a resisténcia de conducgdo na parede e

Rdepasito SA0 as resisténcias determinadas pela presenca dos depdsitos.

As resisténcias podem ser obtidas pelas seguintes equacdes:
1

Reonve = - (29)
Rdepssito,e = a (30)
Reona = Z‘E_k?v (31)
Repésito,i = RA—f: (32)
Reonvi = i (33)

em que Lt é o comprimento do tubo, he é coeficiente de convecgédo externa, A € a area
externa, Rf € a resisténcia de incrustacdo externa, De € o didmetro externo, kw é a
condutividade térmica da parede, hi é coeficiente de conveccdo interna, A é a area interna,

Ryi € a resisténcia de incrustacéo interna e Dj é o didmetro interno.
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Figura 11 — Representacdo esquematica da resisténcia equivalente

R conv, e R depdsito, e R cond R depdsito, i R convy, i

N W——" NN NN ANN—NVN—

Fonte: O autor, 2016.

Sabendo- se que:
A; = mDiL, (35)

substituindo as Equacdes 34 e 35 nas Equacdes 29,30, 31, 32 e 33, temos:
1

Reonve = hemDeL; (36)
R

Rdepésito,e = TtDZeLt (37)

In(57)

= DI/ 38

Rcond 2L ekyy ( )
R .

Raepssito,i = ani’;.t (39)

R _ 1
conv,i = b0~ (40)

Para o calculo da temperatura da parede, pode-se igualar a taxa de transferéncia de
calor do fluido quente até a parede a taxa de transferéncia de calor da parede até o fluido frio

(temperatura do sistema):

Tu-Tw _ Tw-T 41)

Rconv,e +Rdepésito,e +Rcond +Rdepc’>sito,i Rconv,i

Fazendo as substituicdes das resisténcias, obtém-se a equagéo do calculo de Tw:
Tu—Tw _ Tw-T

De - 1
1 Ree  In(gf) Ry h;nDILt (42)
hemDeL; ' mDeL; ' 2mLiky ' TDiL¢ !

Simplificando:

Tu-Tw _ Tw-T

1 Ree (50 R o )

+

heDe De ' 2ky  Di
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2.2.2.3 Célculo da temperatura da parede no inicio da ebulicdo nucleada (Twonb)

A temperatura de inicio da ebulicdo nucleada pode ser calculada pela correlagédo
proposta por Frost e Dzakowic (1967) apud Smith (1986):

1
86q"Tsat |2
Twonb = Tsar + (kTAqHVp;> Pr (44)

sendo k;a condutividade térmica do liquido, Tsat a temperatura de saturagdo, ¢ a tensdo
superficial, q” o fluxo de calor por convecgdo, pg @ massa especifica do gas, AH" o calor de

vaporizacao e Prié o nimero de Prandtl do liquido.

2.2.2.4 Caélculo da taxa entalpia

O balango de energia na regido 2 indica como a variacdo da taxa de entalpia do
liquido ocorre ao longo dessa regido. A entalpia € uma funcdo de estado e, portanto, o valor
desta propriedade para uma dada substancia ou mistura dependerd, além da temperatura e da
pressdo, do estado de agregacdo em que se encontra esta substancia ou mistura, além da

composicao da respectiva fase.

A entalpia molar da fase liquida foi calculada pela seguinte expressdo:

T
HY(T,x) = Hi + fTrefz;;lijpl]. (motar (DAT + HE(T,x) (45)
onde H"- é a entalpia molar da fase liquida, Hr € a entalpia molar de referéncia, x é a

- ~ Ve - E 7 - 7
composicdo molar da fase liquida, H= é a entalpia molar em excesso e Cplj(molar)(T)e a

capacidade calorifica molar.

Fixando:

ref —

Hrer = ZjLi H " (Trep) = 0 (46)
sendo H;-% (Trr) a entalpia de um liquido saturado para espécie j na temperatura de

referéncia, tem-se:

T
HY(T,x) = fTrefzgl:lijplj (molary (DT + HE(T, x) (47)
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A equacdo utilizada no balanco de energia é uma equacdo de taxa de entalpia,
representada pela seguinte equagéo:

. T HE(T,
H = ( Jp BixiCpyy(T)dT + — nfl)) mT (48)

onde MMmI é a massa molar da mistura liquida (kg/mol), mT é a vazdo massica total (kg/s),

Cpljé a capaciada calorifica massica e H € a taxa de entalpia (J/s).

Os calculos do Cp e do HEserdo descritos em itens subsequentes.
2.2.2.5 Balanco de energia mecanica monoféasico

Nessa regido, a equacdo do balanco de energia mecénica serd equivalente aquela
empregada no sistema monofasico, de acordo com a Equacdo 9, mesmo que haja a condicéo

de ebulicdo nucleada sub-resfriada.

2.2.3 Reqido 3

A regido 3 corresponde ao escoamento bifasico no interior do trocador de calor. O
modelo aplicado a regido 3 é composto pelas equacdes de balanco de energia, balanco de
energia mecanica e balanco de massa. Outra equacdo utilizada corresponde ao calculo da
taxa de entalpia. Nessa regido, também sdo necessarias as equacOes para o calculo da
temperatura da parede do trocador e do calculo da temperatura de inicio da ebuligdo
nucleada, visando verificar se hé ebulicdo junto a parede. Essa regido utiliza ainda durante a
integracdo duas equaces algébricas: uma para o calculo do coeficiente de ebulicdo e outra

para o célculo da massa especifica bifasica.
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2231 Balanco de energia mecénica bifasico

Para o escoamento biféasico, a Equacdo 9 necessita de algumas modificaces:

f G2

dP_ _ Gz dptp
2Dp

_ 2
m o2 dL + pp gsend + @i,

(49)

Na Equacdo 49, acrescentou-se a massa especifica bifasica (p;,) e o coeficiente oL,

que sdo calculados utilizando metodologias descritas em Smith (1986), conforme descrito a

sequir.

e  Coeficiente ¢,

Esse coeficiente é calculado para adequar o termo referente ao atrito monofasico para
0 escoamento bifasico através do método de Friedel (1979) apud Smith (1986).

3,24FH

2 _
P = E+ Frep 0% Wey, 0035 (50)

onde E, F e H sdo parametros utilizados no célculo do ¢, , Fryp é 0 nimero de Froude
bifasico e Wey, € 0 numero de Weber bifasico.

Os parametros da equacdo sdo calculados pelas seguintes equacdes:

E=(1- Xg)2 + Xg” (ﬁ) (fg—o) (51)

Pg flo

F = x073(1 — x,)02* (52)

= ()7 ) (- 5

sendo Xga fracao vaporizada, pi a massa especifica do liquido, pg a massa especifica do vapor,
i a viscosidade do liquido, g a massa especifica do vapor, fy 0 fator de atrito calculado
para 0 escoamento de somente de vapor e fio 0 fator de atrito calculado para o escoamento

de somente liquido.

O ndmero de Froude bifasico (Fry,) € calculado por:
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G2
T = oen (54)

em que G € o fluxo massico, g é aceleracdo da gravidade, D € a densidade e py,,significa a

massa especifica bifasica homogénea e € calculada pela Equacéo 55:

-1
— [x <1—Xg>] 55
Ptph [Pg+ P1 ( )

A expressdo para calculo do numero de Weber bifasico (We,) é:

G2D
Ptph O

Wetp = (56)

sendo o a tensdo superficial.

2.2.3.2 Massa especifica bifasica

A massa especifica biféasica é calculada em funcdo da massa especifica do liquido e

do gés; podendo ser calculada pela seguinte expressao:

Ptp = pl(1 - Eg) + Pgeg (57)
sendo pi a massa especifica do liquido, pg @ massa especifica do vapor e £ga fragdo ocupada

pelo vapor:
Vr
Sg = Ve+ur (58)

onde a razao entre vaz6es volumétricas (V) é dada por:

()

A razdo de deslizamento (ur) é estimada através de:

-0,08
C, = 0,0273We; Re;, %51 (s—l) (60)
g
Ve
C2 = (1+vrc1) — Vel (61)
0,22
C; = 1,578Re;, >0 (5—1) (62)
g
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{ 1, C, <0
u, =

" lu,=1+C3C,Y%, ¢, >0
onde C1, C2 e C3 séo parametros, Reio € 0 nimero de Reynolds e Wej, € nimero de Weber.

(63)

Os subscritos “lo” nas equacgdes acima indicam que os respectivos grupos adimensionais sao

calculados na condicdo de toda a corrente escoando no estado liquido.

2.2.3.3 Balanco de energia no trocador de calor

O equacionamento do balanco de energia no trocador de calor € 0 mesmo descrito na
subsecdo 2.2.2.1.Em comparacdo coma regido 2, foram modificados os céalculos das

contribuicdes do coeficiente de conveccao interno, conforme descrito a seguir.

e Célculo do coeficiente de conveccéo interno

A transferéncia de calor pode ser descrita por duas contribuicdes: a contribuicdo da
conveccdo forcada (hey) € a contribuicdo da ebulicdo nucleada (hn). Conforme descrito pela

Equacéo 22.

v" Contribuicao da ebuli¢do convectiva (hcn)

A contribuicdo da convecgéo forgada foi calculada pelo produto entre o coeficiente
de conveccéo forgada no liquido (hi) e um fator de amplificacdo (F), funcdo do pardmetro
(X«) de Martinelli (LOCKHART e MARTINELLI, 1949 apud SMITH, 1986). Essa
contribuicdo esté associada a intensificacdo da convecgéo forcada pela mudanca de fase.

hep = IyF (64)

onde:
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1
— <
1'Xtt_0’1

F= 0,736 (65)
1 ’ 1
2.35 (0,213 + X—tt) > 01

0,9 05 0,1
_ 1-xg % ’ W 66
Xtt ( Xg ) (pl) (P-g) ( )

sendo Xi € o parametro de Martinelli, pga massa especifica do vapor, pi a massa especifica

do liquido, w a viscosidade do liquido, pga viscosidade do vapor e Xg € a fracdo vaporizada.

O coeficiente de conveccdo interno para o escoamento somente de liquidos foi

calculado seguindo a Equagéo 21.

v" Contribuicdo da ebulicdo nucleada (hnn)

Para a regido onde ocorre a vaporizacgdo, as correlacfes para o céalculo da ebulicdo
nucleada seguiram também seguiram a proposta de Mostinski (1963), onde o calculo do
coeficiente de conveccdo para ebulicdo nucleada em um tubo isolado foi calculado em

funcéo do fluxo de calor por conveccéo:

hypy = 0,00417P, , **°q"*"F, (67)
onde hnby o coeficiente de conveccdo calculado para um tubo isolado, Pckra € a pressao

critica em kPa, q” ¢ o fluxo de calor por conveccao e Fp € o fator relativo a pressao.
Sabendo-se que o fluxo de calor por convecgao (q”) é dado por:

q" = hij(Tw —T) (68)

sendo hi o coeficiente de conveccdo de conveccgao interno.
Substituindo a Equacéo 68 em 67, temos:

hypy = 0,00417P, %% (h,(Tw — T))*"F, (69)

O célculo do hnp, neste caso, é feito pela seguinte equacao:

hpp, = hpp,Fe (70)

em que Fc é um fator relativo a presenca de uma mistura e foi calculado pela Equacéo 25.
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O h; foi calculado pela Equagéo 22, sendo s calculado como sugerido por Collier
(1983):
s=(14(2,53.107Re,, "' )7? (71)
onde Regp € 0 numero de Reynolds bifasico.

Da mesma maneira como na Regido 2, a contribui¢do da ebulicdo nucleada so vai

existir se Tw> Twonb, Caso contrario hyp=0.

2.2.3.4 Caélculo da taxa de entalpia bifasica

O balanco de energia na regido 3 indica como a variacdo da taxa de entalpia do

liquido e do vapor ocorrem ao longo dessa regiao.
A taxa da entalpia dessa regido foi calcula pela seguinte equacéo:

va
HE(Tx) Z]‘n:1 yjAH; p(Tref)

. T T
H= ( fTrefz;;l x;Cpy,(TdT + ——-== ) mL + <—MMmg + fTref S, yCpf! (T)dT) mV (72)

onde MMmg é a massa molar da mistura na fase vapor (kg/mol), mL é a vazdo massica de

liquido (kg/s), mV é a vazdo massica de vapor (kg/s), H é a taxa de entalpia (W), AH].V ®eo
calor de vaporizacao (J/mol), ijg'i' é a capacidade calorifica méassica da fase vapor (J/kg), x

é a fracdo molar da fase liquida e y é a fracdo molar da fase vapor.

O célculo referente a parcela da taxa de entalpia da fase liquida foi descrito na se¢éo
2.2.2.4. Ja a entalpia molar da fase vapor foi calculada pela seguinte expresséo:

T
HY(T;,y) = Hper + (Jy | it y5Cp;" (T)dT)MMmI (73)

sendo HY a entalpia molar da fase vapor e HVre a entalpia molar de referéncia do vapor.

A%
Href

= Hipr + Z]'n=1 yiAH]'Vap(Tref) (74)

ref

Logo,

T
HY(T,y) = Iy iAW P (Teep) + (J_ 21, yCpFH(T)dT) MMmI (75)
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Os calculos de AH;’ape dos Cpf‘i'(T), Cpy; (T) séo descritos em itens posteriores. As

integrais foram calculadas numericamente, utilizando a regra do trapézio composta
(CHAPRA e CANALE, 2011).

Para calcular as composicdes de cada fase a cada ponto da integracdo, faz-se

necessario utilizar uma rotina de calculo flash.

e Calculodo flash T,P

O flash utilizado neste trabalho é um flash no qual a temperatura e a pressao sdo
especificadas, e a composicao global (z) é conhecida. As equacbes de um flashT,P para n
componentes sao:

K.=2

j=1,2,..n (76)

onde x; é a composicdo da fase liquida, yj é a composicdo da fase vapor e K; é a razdo de
equilibrio que indica a tendéncia de uma espécie em se dividir parcialmente nas fases liquida

e vapor.

Sendo La fragdo de liquido com composicdo da fase liquida xj e Va fragéo
vaporizada, com composic¢do da fase vapor y;. O balanco material pode ser representado

como descrito a seguir:

L+V=1 (77)
Zy = X]L + y]V j: 1,2,....n (78)

Combinando essas duas equacdes, tem-se:

Z; = X](l - V) + y]V j: 1,2, ...n (79)

Substituindo a Equacdo 77 na Equacdo 79 e rearranjando, tem-se:

— 5K .
Yi = 1+ V(Kj-1) )= 1,2,..,n (80)
Zj

Xj - 1+ V(K]'—l) j= 1! 2! N (81)

Como Z]-“zlx]- = Z}‘zlyj =1, tem-se;
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n ZjK;

=1 14v(K-1) =1 (82)
n 7 _
F1TwE-1) 1 (83)

Rearranjando as equagdes anteriores, obtém-se:

_ vn ziKy 4
Fy = Zi:l 1+V(Kj—1) 1=0 (84)

_ \'n Zj 1 —
Fy = Lj=1 1+V(Kj—1) 1=0 (85)
A solucdo do problema de flash T, P é obtida ao encontrar o valor de V que satisfaca
Fx ou Fy iguais a zero. Entretanto, uma funcdo mais apropriada para esse célculo é a
diferenca: F, — F, = F, que possui derivada sempre negativa, facilitando a convergéncia do
método numerico:

F=yn 4D _
T ALY (K-1)

(86)

A Equacdo 87 ¢é conhecida como equacdo de Rachford-Rice, e sua derivada pode ser

calculada da seguinte forma:

dF n ZE-1)?

v~ AEL K- (87)

Para a determinagdo do V, através do método de Newton, o valor predito para V na

iteracdo k+1 é obtido recursivamente através da seguinte relacao:

Pkt = pk _ FO9

g_; Vk) (88)
Neste trabalho, utilizaram-se as seguintes estimativas iniciais (SMITH et al., 2007):
1 _ _Tpo—T
v - Thol—Torv (89)
T-Tho
Yl = (onlrv) (Ybol - Yorv) + Yorv (90)

E como critério de parada:
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|F| < tolerancia (91)

A rotina de célculo envolve célculos iterativos, que estdo representados na Figura 12
(SMITH et al., 2007).

Duas rotinas fazem-se necessarias no calculo desse flash, sdo elas: calculo do ponto
de bolha e o célculo do ponto de orvalho. Além disso, essas duas rotinas sdo necessarias para

delimitar a regido bifésica durante a simulacao do processo.

Figura 12 - Diagrama de blocos para o célculo de um flash T, P

Céleulo do BOL T (x=%) T  «T<T Pare
Dados T, Pe z > cORV T (y=7) > bol orv >

Sim

Calcular K; (Equagéo 76)
Calcular F (Equagéo 86) e Calcular :—; (Equagdo 87) - Calcular y; (Equagdo 90)
N Calcular V utilizando Newton (Equagéo 88) Calcular V (Equagio 89)
Calcular x; (Equacéo 92)
Calcular yi (Equagido 76)
Calcular y; (Equagéo 6)

Y

Nio |V“2 — VY| < Tolerincia Sim
ut+l L u A
|xf ) ¥ | < Toleréncia Resultados: V, xje v;
|y}L - yjul < Tolerincia

Fonte: Adaptado de SMITH et al., 2007

— Ponto de Bolha

Esse trabalho utilizou o calculo de bolha T (BOL T), no qual obtém-se a composic¢ao
da fase vapor (yj) e a temperatura (T), a partir dos dados da composicao da fase liquida (x;)
e da pressdo (P). A rotina de célculo envolve calculos iterativos, que estdo representados na

Figura 13.
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= Ponto de Orvalho

No ponto de orvalho, utilizou-se um célculo de orvalho T (ORV T), no qual se
calculou x; e T, dados yje P. A rotina de célculo envolve célculos iterativos, que estdo

representados na Figura 14.

Outros conceitos e equacdes que se fazem necessarios nesse balanco de energia, é o
equilibrio liquido e vapor existente nessa regido, bem como o célculo da entalpia molar em

€XCeSSO.

Figura 13- Diagrama de blocos para o calculo do ponto de bolha T (BOL T)

Dados: Pe X

Calcular T}-Mt
Calcular T = Z].X'T-Sat

17 satrru
Calcular Pjsat (Equagdo 99) Caleular PP (T")
Calcular y; (Equagdo 92)

Calcular y; (Equagéo 6) N
Identificar a espécie k Caleular y; (Equagdo 6)

Calcular PS*
Calcular P = P acuar 7

psat CaleularT#*1
%,(x jVj)(F‘%CT)
Calewlar T* = —2__ _¢

A—In pgat

Sim Nio
“ |T¥ 1 — T4| < Tolerancia

Resultados: T ey;

Fonte: Adaptado de SMITH et al., 2007
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Figura 14- Diagrama de blocos para o célculo do ponto de orvalho T (ORV T)

Dados: Pe y;
Especificar todos os yj=1
Calcular Tjsat
Caleular T = ¥ x; Tisat

Caleular P**" (Equagdo 99) Calcular x;
Identificar a espécie k Calcular Pisat (Equacdo 99) | Normalizar os valo;'es de x:
PSE‘lt " =1 ]
Calcular PS3t = le(y]- /vi) (ﬁ) Calcular y; (Equagio 6)
B
u _ —
Calcular TY = ATnpE C
Calcular Pl-sat(Equa(;éo 99)
e Nao
Caleular xj = - "pee Nio [y*+1 — y¥| < Tolerancia
Calcular y; (Equagao 6)
Calcular P53t
Calcular T Sim
Sim Caleular P52
Resultados: Texj |¢——— |T"*!—T"| < Tolerdncia |+—— Calcular T"

Fonte: Adaptado de SMITH et al., 2007

= Equilibrio Liquido/Vapor (ELV)

v Lei de Raoult Modificada

Utilizada quando a hipotese de solucéo ideal é deixada de lado, considerando-se 0s
desvios da idealidade de solugdes da fase liquida, esta lei é obtida a partir do critério de
igualdade de potenciais quimicos, conforme j& mencionado na Sec¢do 1.2 (SMITH et al.,
2007).

y]P = X]'Yjpjsat j= 1, 2, ey N (92)
onde x; € a composicdo da fase liquida, y; é a composi¢ao da fase vapor, yjé o coeficiente de

atividade e P;** é a pressdo de saturagéo.
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= Entalpia molar em excesso

A entalpia molar em excesso (HE) auxilia na compreenséo da natureza das interaces
das forcas intermoleculares, através de interagdes fisicas e quimicas (WILKINSON, 1980
apud VIOLA, 2011), que sédo influenciadas pela forma, tamanho e natureza quimica das
moléculas (PANAYTION, 1984 apud VIOLA, 2011).

A relacdo fundamental das propriedades em excesso € dada por (SMITH et al., 2007):

d (ﬁ) = (HVE) dp — (ﬁ) dT + XL In(y;)dny (93)

RT RT RT?

onde GE ¢ a energia de Gibbs em excesso, R ¢ a constante dos gases, VE é o volume molar

em excesso, N € o nimero de mols.

Analisando a Equacdo 93 e aplicando o conceito de diferencial total, para presséo P
e composicao da fase liquida constantes, obtém-se a Equacéo 94:

E _ _pr2 (9(GE/RT)
HE = —RT (—aT >P,X (94)

2.2.35 Balanco de massa

A relagéo entre a quantidade de cada fase em escoamento foi representada por duas

equacoes:
mT = mV + mL (95)
_ VY MMmg
my = (V MMmg+(1—v)MMm1) (96)

em que mV é a vazdo massica de vapor, mL é a vazdo massica de liquido, MMmg é a massa
molar da mistura gasosa, MMml é a massa molar da mistura liquida e V € a fracdo

vaporizada em base molar.
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224 Regido 4

O modelo referente a regido 4 € similar ao modelo utilizado na regido 3, embora sem
os termos associados a transferéncia de calor, visto que se considera que o isolamento da

tubulacéo de retorno a coluna garante condicdes adiabaticas.

2.2.5 Insercdo da bomba

Ao modelar e simular um refervedor com circulacao forcada, insere-se uma bomba
na regido 1, conforme é possivel observar na Figural5. Neste caso, o comprimento L2 fica

subdividido em dois trechos.

Essa nova regido levou a inclusdo de duas novas equagdes, em comparagdo com a
modelagem e simulacdo do termossifao vertical. A primeira equacao esta associada a carga

de presséo fornecida pela bomba:

_ PR
Head = " 97)

onde Head é a carga de pressdo (m), Pr é a pressdo a jusante da bomba, P; é a pressdo a

montante da bomba, p é a massa especifica e g é a aceleragdo da gravidade.

A outra equacdo utilizada esta relacionada com a curva caracteristica real da bomba.
Segundo Costa (2013), essa equacgédo pode ser escrita na forma de um polinémio de 2° grau.

— 2
Head = dpomba + bbomban + CbombaQV (98)
onde anomba, Dbomba € Chomba SA0 parametros da equacao da bomba e Qy € a vazao volumetrica.

A pequena variagdo de temperatura do liquido decorrente da passagem pela bomba

foi desprezada.
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Figura 15-Representacdo esquematica do refervedor com circulacéo forcada

/—\ Coluna de

=il Refervedor com
Vapor * circulacdo forgada
E L4 g
. Regido 4 L o
s _vaporizagdo
Liquida Regido 3

L_aquecimento
Regido 2

———

R S

S

L1 Regido 1
L2

Bomba

L3

Fonte: O autor, 2016.

2.3 Equacdes complementares ao modelo

23.1 Equacédo de Antoine

Para estimar a temperatura de saturagdo em funcdo da pressdo, foi utilizada a
Equacdo de Antoine.

Tsat = —oant C (99)

Agni—Inp  —ant
As constantes de Antoine (Aant, Bant & Cant) foram retiradas de Smith et al. (2007),

sendo P em kPae T em °C.
2.3.2 Fator de atrito

O fator de atrito monofésico foi calculado pela equagéo de Serghides (1984) apud
Ouyang e Aziz (1996), que calcula o fator de atrito de Fanning. Como o fator de atrito
utilizado neste trabalho é o fator de Darcy, e sabendo que o fator de Fanning é um quarto do

fator de atrito de Darcy, a Equagédo 100 calcula o fator de atrito de Darcy.

(B-A)? 172

f= [A "~ (C-2B+A)

(100)
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sendo:
=g (555 + (2] o
5=l (55) + (322) 1
= 2t (55) + (222 109

Onde A, B, C sdo parametros da equagdo de Serghides, ¢ ¢ a rugosidade absoluta, Re é 0

numero de Reynolds e D é o diametro.

2.3.3 Massa especifica

2.3.3.1 Massa especifica da mistura de liquidos

O célculo da massa especifica foi realizado através do uso da Equacdo modificada
de Rackett para o célculo do volume molar da mistura (REID et al.,1987).

O procedimento utilizado para o célculo da massa especifica de uma mistura de
liquidos de composicdo (x) na temperatura T, segundo 0 método de Rackett, inicia-se através

do célculo do volume molar (Vm):

2
Vi = R(ZJ0 2 a0 (104)

onde R é a constante real dos gases, T¢ € a temperatura critica, Pc € a pressdo critica, Zram €

a constante de Rackett modificada, Vm é 0 volume molar e T, é a temperatura reduzida.

A temperatura reduzida (Tr) dada por:
T

T, = Tom (105)
A temperatura critica da mistura (Tem) foi calculada segundo:

Tem = Xj=12k=1 PjPrTejk (106)
A fracdo de volume superficial (¢;):

bj = i =12,...n (107)

n
Yi=1%Vej
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onde V¢j € o volume critico.

As regras de combinagé&o utilizadas séo:

] '—12...11 k—1211 10
chk_ (1_kjk)(ICjICk)2 U o ( 8)
8(chVck)1/2 j—l,Z,...,n k—1,2,...,n (109)
1—ky = —29—

(chg"'vckg)3

ondek;y € um parametro de interacdo binaria.

Por fim, o célculo da massa especifica da mistura liquida pode ser realizado pela
seguinte equagdo:

— Z?:]_ MM]X]

= (110)

P1

2.3.3.2 Massa especifica da mistura de gases

Uma vez que os sistemas abordados nesta dissertacéo estdo todos a baixas pressoes
(como é comum em separa¢des por destilacdo), o procedimento para o calculo da massa
especifica da mistura de gases na fase vapor, de composicdo da fase vapor (y), na

temperatura T e na presséo P, foi realizado a partir do modelo de mistura de gases ideais:

PYL . MM;y;
Pg = % (111)
2.3.4 Viscosidade

2.3.4.1 Viscosidade da mistura de liquidos

A viscosidade da mistura de liquidos é calculada pelo método de Teja e Rice (1981)
apud Reid et al. (1987), para a composi¢do de liquido e temperatura T, baseada no fator de
compressibilidade da mistura.

(*)m — (D(rl) )

w@2) — 1) (112)

In(kymim) = In(1) 2 + [In(u) "2 — In(ue)*2)] (
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onde p,, € a viscosidade da mistura de liquidos (cP), u é a viscosidade do liquido puro (cP),
om € o fator acéntrico da mistura, €,, e € sdo parametros e (r1) e (r2) se referem a dois fluidos

de referéncia.

Caélculo do parametro (e):

€= VC%
(TCMM)% (113)
Célculo do parametro (em):
2
€, = —em® (114)

(TcmMMml)%

Caélculo dos parametros de mistura:
VVolume critico da mistura (Vcm):
Vem = 2jt4 Yk=1 XXk Veik (115)

Temperatura critica da mistura (Tcm):

n n
_ Zj=12k=1%¥kTcjkVejk

Tem Voo (116)
Massa molar da mistura (MMml):

MMml = YL, x;MV; (117)
Célculo do fator acéntrico da mistura (wm):

Wm = Xjtq X0 (118)
As regras de combinacdo utilizadas sdo as seguintes:
(ch%+vck%)3 =L2,...n  k=12,...n  (119)

Vejie = ———

TejicVeik = Wik (Tek Te Ve Vi) /2 =12,...n  k=12,...n  (120)

onde Tc € a temperatura critica, Vc € o volume critico eys;; € um pardmetro de interagéo

binaria da ordem da unidade (o valor utilizado foi 1).

As viscosidades dos liquidos puros (p) séo obtidas de acordo com Reid et al.
(1987):

B
i = exp (Au + Cﬁ) (121)

onde A, , By, C,, sdo parametros da equagao da viscosidade dos liquidos puros.
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2.3.4.2 Viscosidade da mistura de gases

A viscosidade da mistura dos gases € obtida atraves do método de Chung et al.
(1984 e 1986), apud Reid et al. (1987). O procedimento utilizado para o célculo da
viscosidade de uma mistura de gases de composicao y, na temperatura T e pressdo P, é

realizado pela seguinte equacao:

26,69Fcy (MM, T)1/2
Hmg = om2Qy (122)

ondeQ, ¢ integral da colisio para viscosidades, om é 0 didmetro molecular (A), Fcm é um
fator, T é a temperatura (K), MMm € a massa molar da mistura (g/mol) eu,g € a viscosidade

da mistura gasosa (UP).
Sendo Q, = f(T').
Alguns parametros importantes sdo abaixo definidos:

Temperatura da mistura (T’ m):
T, = (T (123)

Integral da colisdo para viscosidades (£, ):

0, = 1,16145(T" ) 014874 4 0,52487 e(-077320T'm) 1.2 16178 e(-243787T'm)  (124)
Regras de mistura:
Diametro molecular (om):

Om’ = Z]n=1 Yk=1 Yijij3 (125)

Razdo entre a energia caracteristica e a constante de Boltzman- (e/K)m:

3

(E) _ i1 Xk=1 Yij(eka)ij (126)
m

3

Om

Massa molar da mistura (MMmg):

G'k 2
I DXiEp)i Yij(]T)ij MM /2

MM, = ——— (127)
(@) om
Fator acéntrico da mistura (wm):
YLy Xk=1YjYkOjk0jK>
e M (128)

Om
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Momento de dipolo da mistura (pm):

Um* = op’ Z]n=1 k=1 (M) (129)

oji3
Fator de associacao da mistura (km):
Km = Z]n=1 k=1 Yi¥kKjk (130)
Temperatura critica da mistura (Tem):

Tem = 1,2593 (£) (131)

m

Momento dipolar adimensional (pm):

131,31um

Hrm = G172 (132)
Fator Fem:
Fom =1—0,275wp, + 0,059035p,,* + Ky (133)
As regras de combinacao utilizadas sao:
o = 0; = 0,809 V;'/* j=1,2,...,n (134)
O'jk = Ejk(O'ij)l/z j:1,2,...,1'1 k:1,2,...,1'1 (135)
S _8__Td i—
== Toees j=1,2,...,n (136)
1
Sk _ 7. (G52 j=1,2,...n k=1,2,...n (137
k= ik (k k) : ! n (137)
Wj; = W;j j:1,2,...,n (138)
Wik = ‘”i;‘”k j=1.2,...n k=12,...n (139)
Kjj = K;j j:1,2,...,n (140)
1 .
Kik = (KjKk)? =1,2,...n k=1,2,...n (141)
2MM; MMy .
MMy = W j=1,2,..n (142)
2.35 Condutividade térmica

2.35.1 Condutividade térmica da mistura de liquidos

A condutividade da mistura de liquidos € calculada pelo método de Li (1976) apud
Reid et al. (1987):



70

kmi = Xjt1 Xk=1 $jdrkix, (143)

onde ¢; € a fracdo de volume superficial, calculado pela Equagdo 107.

A regra de combinacao utilizada é:
kji, = 2(k;, " + ki, )™ j=1,2,...n k=1,2,..,n (144)
As condutividades dos liquidos puros sao obtidas, segundo Faghri e Zhang (2006):
kjl = exp(klA + leT + klcTZ + leT3 + klET4 + leTS) j:1,2,...,n (145)

onde k; ., kyp, ki Ky, Ky € kg S30 parametros ajustaveis.

2.3.6 Tensdo superficial

A tensdo superficial das substancias puras foram calculadas por um polinémio em
funcdo da temperatura, segundo Faghri e Zhang (2006):
o; = exp(oa + 0T + 6¢T? + 6pT? + 0gT* + 05 T°) j=1,2,..n (146)

em que o, 0g, 0, 0p, O € ap SA0 parametros ajustaveis.

Para a mistura, uma vez que ndo foi encontrada uma correlacdo para sistemas
multicomponentes, utilizou-se a seguinte regra de mistura:
Om = Xj=1%0] (147)
Devido a limitagdes na literatura pesquisada sobre modelos generalizados para a
tensdo superficial de misturas, a proposta acima foi adotada, mesmo sabendo-se que existe
um erro associado a diferenca de concentracdo entre a superficie e o interior da fase,

existindo um excesso de um dos componentes na superficie.

2.3.7 Capacidade calorifica

A capacidade calorifica pode ser calculada através de um polinémio funcdo da

temperatura, segundo Faghri e Zhang (2006).
Cpg, = exp(Cpg, + Cpg, T + Cpg, T? + Cpg, T® + Cpg, T* + Cpg, T°)  j=1,2,..n (148)
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Cpy; = exp(Cpy, + Cpy, T + Cp; T? 4 Cpy, T? + Cp,, T* + Cp,, T?) J=1.2,..,n  (149)
onde CpgA, Cpr, Cpgc, CpgD,Cng, Cng, CplA, CplB, Cplc, CplD,CplE e CplF Sao0

parametros ajustaveis.

Para a mistura, desprezou-se a capacidade calorifica em excesso, utilizando-se a

seguinte regra de mistura:

Cpmy = Lj=1¥iCpj, (150)
Cpm, = Xj=1X;Cpj, (151)
2.3.8 Calor latente de vaporizacdo

O calor de vaporizagdo foi calculado atraves do método de Riedel (1974) apud Reid

et al. (1987), pela seguinte expressao:

AHyp = 1,093 R Te [Ty, et

0,930—Tpr (152)
onde AH,;, é a entalpia de vaporizacao no ponto de ebulicdo normal (J/ mol), Pc é a pressédo
critica (bar), Tc é a temperatura critica e Ty € a razdo entre o ponto de ebulicdo normal (Ty)
eTc:
Ty =22 (153)
A variagdo do AHY (entalpia de vaporizacdo na T do sistema) com a temperatura foi
expressa utilizando a Relagdo de Watson (THEK e STIEL,1966 e 1967 apud REID et al.,

1987), segundo a Equacéo 154:

v _ 1-T\"
AHY = AH,qp (—1_Tb) (154)

onde T é a temperatura e n € um parametro cujo valor normalmente é fixado entre 0,375 e
0,380. O valor utilizado neste trabalho foi n= 0,380.
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3 SIMULACAO

O sistema foi modelado e resolvido utilizando o Software Scilab, versdo 5.5.2. Para
a resolucdo do sistema algébrico-diferencial, utilizou-se o integrador DASSL (Petzold,
1983) existente no software. O software de simulagéo foi executado em um computador com
a seguinte configuracdo: Windows 8.1 Home Single Language 64 bits, Processador Intel®
Core i7-4510U CPU 2.00Ghz, 8.00GB de memoria RAM.

Este capitulo descreve a abordagem utilizada na simulacdo do sistema e na

simulacdo estocastica.

3.1 Simulacéo do sistema

A simulacdo do sistema foi realizada ao longo de todo o trajeto. As equacOes
descritas no capitulo 2 foram organizadas por regides e resolvidas pelo integrador.

A determinacdo do inicio da regido 3 foi realizada calculando o ponto no qual a
temperatura de bolha (Thol) Se igualasse a temperatura (T), calculando Tyl para cada pressao
ao longo de todo o trocador de calor. Essas temperaturas de bolha foram comparadas com a
temperatura em cada ponto do trocador. Quando a temperatura do sistema intercepta a
temperatura de bolha, inicia-se a Regiéo 3.

Na regido 3, a pressdo e o comprimento iniciais foram obtidos através de uma
interpolagdo linear na temperatura. A temperatura de inicio dessa regido foi determinada a
partir de Two,, cCOM um pequeno incremento de 0,2 K, com o objetivo de evitar problemas
numericos.

As rotinas necessitam de uma convergéncia externa na vazdo massica total, com o
objetivo que as pressdes se igualem no ponto inicial, ou seja, a pressdo na saida na superficie
da coluna de liquido deve ser igual a do retorno da mistura bifasica. O método numérico de
convergéncia externa (ver Figura 17) utilizado foi o méetodo Regula Falsi. (LAGE e PINTO,
2005).



Figura 16 — Representacdo esquematica do inicio da regido 3

Fonte: O autor, 2016.
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Figura 17 — Representacdo esquematica do loop externo
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As variaveis (Tabela 2) utilizadas no inicio de cada regido sdo sempre as finais da
regido anterior. Na regido 2 utilizam-se duas novas variaveis, a temperatura da parede (Tw)
e a temperatura da parede no inicio da ebuli¢cdo nucleada (Twonb). Os valores iniciais para
essas variaveis foram calculados conforme descrito nos itens 2.2.2.2 e 2.2.2.3, utilizando o
método de convergéncia de Newton-Raphson multivaridvel, implementado no Scilab. J&
para a regido 3, as novas varidveis calculadas utilizando esse método s&o Tw, Twonb, hi
inicial descrito na sec¢éo 2.2.3.3 e 0 py inicial foi calculado segundo a metodologia descrita
em 2.2.3.2(LAGE e PINTO, 2005).

3.2 Simulacéo estocastica

Uma simulacdo pode ser deterministica ou estocastica. Na simulacdo
deterministica, o comportamento de todos os componentes é conhecido. Ja na simulacéo
estocastica tém-se alguns ou todos os componentes influenciados por efeitos aleatérios,
simulados com o uso de distribuigdes de probabilidade (DIWEKAR e RUBIN, 1991).

A simulacdo estocéstica é a técnica de gerar amostras aleatoriamente e analisar a
influéncia dessas amostras em variveis de saida.

Esse tipo de simulacdo aumenta o volume de informacBGes em comparacdo com a
simulacdo deterministica. Antes do inicio da simulacdo estocastica, as funcdes de
distribuicdo para as varidveis de entrada devem ser encontradas. A simulacdo em si é
constituida por dois passos que sdo repetidos o numero de vezes desejado: (i) geracdo da
variavel de entrada seguindo a funcdo da distribuicdo adotada, e (ii) a simulacéo
deterministica (MELAAEN e OWREN, 1996).

A Figura 18 mostra uma representacdo esquematica da simulacdo estocastica. As
variaveis de saida podem ndo seguir a curva Gaussiana (BUSSAB e MORETTIN, 2004),

devido a ndo linearidade do sistema.
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Figura 18- Representacdo esquematica da simulagdo estocastica

) Sinyulacio ')

Entrada Saida
Fonte: O autor, 2016.

A variavel operacional utilizada como variavel de entrada foi a presséo no fundo da
coluna). A nova pressdo influenciada pelo nimero aleatério foi calculada da seguinte
maneira:

P = Prundo + DP numyangPryndo (155)
onde Pr,nqo € @ pressao no fundo da coluna no caso base, DP é o desvio-padrdo e num,,,4€

um namero aleatério sorteado de acordo com a distribuicdo normal padronizada.

Esses valores de P ;foram utilizados como novos valores depresséo inicial, sendo
esta a variavel de entrada. Com esse valor, a simulacéo foi calculada, gerando um ponto para

a construcdo do histograma a cada simulacéo.
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4 RESULTADOS

Com o objetivo de aplicar os algoritmos desenvolvidos, criou-se um exemplo

referente a vaporizacéo de uma mistura binaria (acetona e gua).

4.1 Dados de entrada

A Tabela 3 tem-se o servico térmico e a Tabela 4 apresenta os dados do sistema.

Tabela 3- Dados das correntes

Fluido Acetona e Agua

Presséo de entrada (kPa) 164,3
Lado dos Tubos ) _ )

Resisténcia de incrustacdo (m2 K/W) 0,00053

Composicdo global referente a acetona 0,2

Fluido Vapor d’agua saturado
Lado do Casco Temperatura de entrada (K) 460

Resisténcia de incrustacdo (m2 K/W) 0,000088

Fonte: O autor, 2016.

Tabela 4 — Dados do sistema

Condutividade térmica da parede [W/m K] 50
Coeficiente de conveccao externa (he) [W/m2 K] 8500

Fonte: O autor, 2016.

A pressao inicial foi calculada utilizando como referéncia o fundo de uma coluna
de destilagcdo atmosférica. Esse valor foi obtido utilizando o valor de queda de presséo por
estagio sugerida por Coker (2007), considerando-se 33 estagios de equilibrio.

A presséo foi calculada pela seguinte equacgéo:

Pi = Prundo = Pinterface + pgh (156)
onde:

Pinterface = Ptopo + APcondensador + APesté\gios Ngestégios (157)



O valor obtido para a pressao inicial foi de 164,3 kPa.

A temperatura inicial (T;) foi calculada utilizando a rotina de temperatura de bolha

implementada, em funcéo da presséo inicial (P;) e da composicao global (zi).

As constantes utilizadas nas equac6es estdo descritas na Tabela 5, 6 e 7.

Tabela 5 — Constantes utilizadas na modelagem para dgua e acetona

Parametros Agua Acetona Eq.
Tsat Aant=16,3872 Aant=14,3145 99
P (kPa) e Tsat (°C) Ban=3885,70 Bant=2756,22
Cant=230,17 Cant=228,06
w (Cp) e T (K) Au=-3,7188 Au=-3,37955 121
B,=578,919 B,=553,403
Cu=-135,546 Cu=-46,9657
ki (W/mK) eT (°C) ks =-5,6528 10! ks =1,6958 145
kg =3,1743 103 kg =-1,1504 10°3
ke =-1,4392 10° kjc =1,2496 10°
kip =-1,3224 10° kp =-3,0675 107
kyg =2,5534 10710 kyg =2,9314 1010
kyp =-6,4454 1012 Iy =4,9935 1012
oj (N/m) e T (°C) o =4,3438 o, =3,2514 146

op =-3,0664 10
oc =2,0743 10
op =-2,5499 107
o =1,0377 10°

op =-1,7156 10

o =-3,9116 103
oc =-1,0745 10
op =-4,2728 107
og =4,4000 10°

op =-1,7122 10
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Cp;; J/ kgK)y e T (°C)

Cpg; I/ kg K) e T (°C)

Cpi, =14338
Cpig =2,2638 10*
Cpi. =4,2819 10°
Cpip =-2,7411 10°%
Cpig =-1,4699 102

Cpi =-2,2589 103

Cpg, =6,2084 10™
Cpg, =3,1420 10°
Cpg, =1,6110 10°
Cpg,, =4,0156 10°
Cpg, =-34841 101

Cng =-2,0709 103

Cpi, =7,463 107 149
Cpig =1,0064 103

Cpi. =6,3091 10°

Cpip =3,0226 10°

Cpig =-5,0475 1010

Cpi =2,2900 1012

Cpg, =1,9452107 148
Cpg, =2,2900 10°

Cpg, =-8,6330 107

Cpg, =-2.067210°

Cpg,, =-1,9250 10%°

Cng =6,5969 1012

Fonte: O autor, 2016.

Tabela 6 - Parametros de interacdo binaria do modelo de Wilson (1- acetona e 2- agua)

'Formulacéo original (Eq. 7)

2Formulacdo modificada (Eq.8)

a12=-291,27

a2,1=-1448,01

a1 2=-0,4374
a21=-9,7051
b12=-291,079

b21=2719,214

Fontes: '1GMEHLING et al., 1981-1988 apud SMITH et al.,2007 e 2AspenTech, 2006.

Tabela 7- Volume molar utilizado na Formulag&o original do modelo de Wilson (1-

acetona e 2- agua)

Formulacéo original (Eq. 7)

V2=74,05
V1=18,07

Fontes: GMEHLING et al., 1981-1988 apud SMITH et al., 2007
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4.1.1 Dados da simulacdo do termossifao vertical

Neste trocador, a vaporizacdo ocorre nos tubos e os dados mecanicos do trocador

de calor podem ser observados na Tabela 8.

Tabela 8- Dados mecanicos do termossifao vertical

Comprimento dos tubos (m) 1,2192
NUmero de tubos 29
Diametro interno dos tubos (m) 0,02622
Diametro externo dos tubos (m) 0,03175

Fonte: O autor, 2016.

Na Figura 10 e na Tabela 9, € possivel ver a configuracéo do sistema.

Tabela 9- Configuracdo do sistema do termossifao vertical

Comprimento Regido 1

L1 (m) 2
L2 (m) 2
L3 (m) 15

Comprimento Regido 2 + Regiéo 3

L_tubos (m) 1,2192

Comprimento Regido 4

L4 (m) 0,9586

Fonte: O autor, 2016.

4.1.2 Dados da simulacdo do refervedor com circulacdo forcada

Nesta simulacéo, o refervedor utilizado é do tipo com circulacdo forgada. Os dados
mecanicos do trocador de calor utilizados s&o descritos na Tabela 10.
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Tabela 10 - Dados mecénicos do refervedor com circulacéo forgada

Comprimento dos tubos (m)
NUmero de tubos
Diametro interno dos tubos (m)

Diametro externo dos tubos (m)

1,2192
158
0,01575
0,01905

Fonte: O autor, 2016.

Os parametros utilizados na Equacdo 98, referente a curva caracteristica da bomba,

foram obtidos a partir de um perfil tipico de curva da bomba, capaz de fornecer uma carga

hidraulica compativel com o servigo (Tabela 11).

Tabela 11 —Parametros utilizados na curva caracteristica real da bomba

Fonte: O autor, 2016.

Parametros Valores
a 3,27

b -0,22

c 300

Unidades
[m]
[s/m?]

[s2/m®]

Na Tabela 12 podemos observar a configuracdo do sistema utilizada.

Tabela 12 - Configuracédo do sistema do refervedor com circulacéo forcada

Comprimento Regido 1

L1 (m) 11

L2 (m) 1,8

L3 (m) 15
Comprimento Regido 2+ Regido 3

L_tubos (m) 1,2192
Comprimento Regido 4

L4 (m) 0,6921
L _bomba 0,5

Fonte: O autor, 2016.
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4.2 Resultados das simulagdes dos refervedores

4.2.1 Simulacdo do termossifao vertical

As Figuras 19, 20, 21e 22 apresentam os perfis ao longo da Regido 1, Regido 2,
Regido 3 e Regido 4.

Figura 19 — Perfil de press&o ao longo do comprimento da regiéo 1
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180 000
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176 000 4

174 000

172000 4
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170 000

168 000 4

166 000 -

164 000

0 05 1 15 2 25 3 35 4 45 5 55 6
Comprimento (m)

Fonte: O autor, 2016.

A Figura 19, descreve o perfil de pressdo ao longo da regido 1.Nesse grafico pode-
se observar que até 2 metros a pressdo aumenta devido ao escoamento descendente nessa
regido, onde ocorre a transformacgéo da energia potencial em energia de pressdo. De 2 a 4
metros, a pressdo fica aproximadamente constante, pois 0 escoamento estd na parte
horizontal dessa regido. Ja nos 1,5 metros finais (4 a 5,5 m), a pressao cai como consequéncia
do escoamento ascendente.

A regido 2 € caracterizada pelo aquecimento do fluido, antes do inicio da
vaporizacdo. A pressao (Figura 20 (a)) cai devido ao escoamento ascendente. A temperatura

aumenta, ja que essa regiao é onde ocorre a zona de aquecimento no refervedor (Figura 20

(0)).
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Figura 20 - Perfis de presséo e temperatura ao longo do comprimento da regido 2

168 500
168 400
168 300
168 2004
168 100+

168 000

Presséo (Pa)

167 900

167 800

167 700

167 600

167 500 T T T T T T T T T T T )
5.5 5.51 5.52 5.53 5.54 5.55 556 5.57 5.58 5.59 5.6 5.61 5.62

Comprimento (m)

(a)

353.8

353.7 A

353.6

w
@
[}
[

©
1]
©
~

Temperatura (K)

353.3 1

353.2

353.1 T T T T T T T T T T T )
55 5.51 5.52 5.53 5.54 5.55 5.56 557 5.58 5.59 56 5.61 562

Comprimento (m)

()

Legenda: (a) perfil de presséo da regido 2 e(b) perfil de temperatura da regiéo 2.

Fonte: O autor, 2016.

Na regido 3, pode-se observar uma reducdo da pressao, decorrente do escoamento
ascendente, conforme explicado anteriormente (Figura 21 (a)). Ocorre também a reducdo da
temperatura este comportamento esta associado a variagdo da temperatura de bolha atrelada
a dois fatores: variacdo da pressao e vaporizacao. Ja os resultados apresentados nas Figuras
21 (c) e (d) estdo relacionadas com a vaporizacdo que ocorre nessa regido, ou seja, o

decréscimo da vazao de liquido e o consequente aumento da vazdo de vapor.



Figura 21- Perfis de pressao, temperatura, vazéo de vapor e vazdo de liquido da regido 3
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Legenda: (a) perfil de pressdo da regido 3, (b) perfil de temperatura da regido 3, (c) perfil de vazao massica
de vapor da regido 3, (d) perfil de vazdo méssica de liquido da regido 3

Fonte: O autor, 2016.

A regido 4 é caracterizada pela reducdo na pressao associada a perda de carga do
escoamento bifasico (Figura 22 (a)). A temperatura cai aproximadamente 0,05 K, associada
avariacao de pressao nessa regido (Figura 22 (b)). As variacGes observadas nas Figuras 22(c)

e (d) estéo relacionadas com a pequena vaporizagao que ocorre nessa regiéo.



Figura 22 - Perfis de pressdo, temperatura, vazdo de vapor e vazao de liquido da regido 4
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Legenda: (a) perfil de presséo da regido 4, (b) perfil de temperatura da regido 4, (c) perfil de vazdo méassica
de vapor da regido 4, (d) perfil de vazdo massica de liquido da regido 4

Fonte: O autor, 2016.

Os resultados obtidos na saida da regido 4, ao final da simulacdo, apds a

convergéncia do loop externo, sdo apresentados na Tabela 13.

Tabela 13 - Resultados da simulacdo do termossifédo vertical

Variaveis Resultados
Vazdo massica convergida (kg/s) 14,16
Carga térmica do Refervedor (kW) 621,5
Fracdo massica vaporizada (%) 6,73

Fonte: O autor, 2016.

Um dos objetivos do trabalho era a convergéncia da pressao final na regido 4, que
deveria se igualar a pressao inicial. Os resultados obtidos com a simulagao indicam que essa
convergéncia foi alcangada na vazao maéssica del4,16kg/s.

A carga térmica do trocador utilizado no servigo térmico éde621,5kW. Ja a fracéo
vaporizada na saida do trocador é de 6,73%, que esta de acordo com os limites especificados
para dgua e solugdes aquosas que séo de2% até 10% (PALEN, 1983).
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4.2.2 Simulacdo do refervedor com circulacio forcada

As Figuras 23, 24, 25, 26 apresentam os perfis ao longo das Regides 1, 2, 3 e 4,
respectivamente.

A Figura 23 mostra um aumento mais acentuado da pressdo a partir de 2,1 m do
trajeto, aumento esse associado ao AP fornecido pela bomba. Apds esse aumento, a pressao
fica aproximadamente constante, relacionada com o trecho reto apos a bomba. A partir dos

3 m, a pressdo é reduzida devido ao escoamento ascendente.

Figura 23—Perfil de pressdo ao longo do comprimento da Regido 1
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Fonte: O autor, 2016.

O perfil da regido 2 pode ser observado na Figura 24, onde a presséo (a) apresenta-
se decrescente devido ao escoamento ascendente. Ja na Figura 24 (b), a temperatura aumenta,

pois, essa regido é a regido da zona de aquecimento do refervedor.
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Figura 24 - Perfis de presséo e temperatura ao longo do comprimento da Regiédo 2
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Legenda: (a) perfil de pressdo da regido 2 e (b) perfil de temperatura da regido 2.

Fonte: O autor, 2016.

A regido 3 é caracterizada pela vaporizacgéo, que ocasiona uma reducdo na vazao de

liquido e um aumento na vazao de vapor (Figura 25 (c) e (d)). A presséo continua reduzindo
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devido ao escoamento ascendente (Figura 25 (a). J& a temperatura reduz ligeiramente,

associada a variacdo na pressao (Figura 25 (b)).

Figura 25 - Perfis de pressdo, temperatura, vazdo de vapor e vazao de liquido da regido 3
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Vazdo de vapor x comprimento
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Legenda: (a) perfil de pressdo da regido 3, (b) perfil de temperatura da regido 3, (c) perfil de vazdo massica
de vapor da regido3, (d) perfil de vazdo massica de liquido da regido 3

Fonte: O autor, 2016.

A Figura 26 refere-se aos perfis da corrente bifasica que retorna para a coluna e a
explicacdo é semelhante a explicagdo realizada na regido 4 da simulacdo do termossifédo

vertical.



Figura 26 - Perfis de pressdo, temperatura, vazdo de vapor e vazao de liquido da regido 4
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Legenda: (a) perfil de presséo da regido 4, (b) perfil de temperatura da regido 4, (c) perfil de vazdo massica
de vapor da regido 4, (d) perfil de vazdo méssica de liquido da regido 4

Fonte: O autor, 2016.

Os resultados da simulacdo podem ser vistos na Tabela 14.
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Tabela 14- Resultados da simulagéo com circulagdo forcada

Variaveis Resultados
Vazéo massica convergida (kg/s) 40,49
Carga térmica do Refervedor (kW) 1780,9
Fracdo massica vaporizada (%) 6,45
Pressdo antes da bomba (10°Pa) 1,73
Pressdo apos a bomba (10° Pa) 1,96

Fonte: O autor, 2016.

A fracdo vaporizada recomendada nesse tipo de trocador € menor quando

comparada a recomendada para o termossifao vertical.

4.3 Andlise do impacto das incertezas das predi¢cdes do modelo termodindmico na

simulacéo

A simulacdo de um vaporizador necessita de um modelo termodindmico que seja
capaz de prever o equilibrio de fases da corrente, uma vez que a forca motriz da transferéncia
de calor esta diretamente associada ao perfil de temperatura, e o calculo do coeficiente de
conveccao depende da quantidade e da composicéo de cada fase. Entretanto, muitas vezes o
comportamento termodinamico da mistura se afasta consideravelmente da idealidade,
dificultando predigdes acuradas. Visando avaliar o impacto destas questdes no
comportamento previsto para um refervedor, esta analise utiliza um algoritmo de simulacdo
de um termossifao vertical, utilizando o modelo de Wilson para coeficiente de atividade,
com o objetivo de explorar esta questdo via analise de sensibilidade

Os estudos foram realizados considerando uma mistura binaria: acetona (1) e 4gua
(2). Os paré@metros utilizados na Equacdo 7 para o célculo dos parametros de interacéo
binaria estdo descritos na Tabela 15.

As variagdes dos parametros de interacdo binaria utilizados podem ser observadas
na Tabela 16.



Tabela 15- Parametros utilizados na formulagéo original (Eq. 7)

Parametros

a(1,1)
a(1,2)
a(2,1)
a(2,2)

Valores
0
291,27

1448,01

0

Fonte: GMEHLING et al., 1981-1988 apud SMITH et al.,2007.

Tabela 16- Variacdo dos parametros na analise de sensibilidade

Estudo Parametro A1, Parametro Aoz,1
Caso base A1,2(caso base) A2,1(caso base)

1 1,1 A12(caso base) \2,1(caso base)

2 A1,2(caso base) 1,1 A21(caso base)
3 1,1 A12(caso base) 1,1 A2,1(caso base)
4 1,1 A12(caso base) 0,9 A2,1(caso base)
5 0,9 A1,2(caso base) 1,1 A21(caso base)
6 0,9 A1,2(caso base) 0,9 A2,1(caso base)
7 A1,2(caso base) 0,9 A21(caso base)
8 0,9 A1,2(caso base) 2,1 (caso base)

Fonte: O autor, 2016
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Os diagramas de equilibrio T-x-y e In (y)-x foram tracados para a pressdo de, 181,9

kPa, e comparados com o caso base (Figuras 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33 e 34).
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43.1 Influéncia no ELV

4311 Variagao de 10% no parametro de interagdo binaria A1

Ao aumentar 0 parametroAi.em 10% e ao analisar os resultados obtidos para o
coeficiente de atividade (y), apresentados na Figura 28 e tabelados (Apéndice A-Tabela 1),
observa-se que o coeficiente da atividade de ambos os componentes diminui, indicando que
a repulsdo na fase liquida é menos pronunciada. Ao analisar a influéncia desse aumento na
curva de equilibrio (Figura 27), percebe-se que tanto a curva de pontos de bolha quanto a de
pontos de orvalho sdo deslocadas ligeiramente para cima em relacdo ao caso base. 1sso
ocorre porque a repulsdo menos pronunciada na fase liquida diminui a tendéncia de escape
das moléculas para a fase vapor, aumentando assim tanto Thol quanto Tory.

Ja na reducédo de A1 observa-se que os valores de Thol € Torv S80 menores, quando
comparados ao caso base. Isso, mais uma vez, pode ser explicado pelos valores de y (Figura
28 e Tabela 1- Apéndice A), uma vez que a reducdo de A1 resulta em coeficientes de
atividade maiores, indicando uma maior repulsdo existente na fase liquida e, como
consequéncia, um aumento na tendéncia de escape para a vase vapor, que provoca essa
reducdo em Thor € Torv.

Cabe ressaltar ainda que as curvas de equilibrio foram mais afetadas pela reducédo
do pardmetro que pelo seu aumento, indicando uma assimetria nesta relacdo causa-efeito.
Além disso, a curva referente a Tor € praticamente coincidente com a do caso base até
aproximadamente 0,75 de composicao y1, 0 que ja era de se esperar uma vez que se trata de
uma modificacdo da ndo idealidade do liquido e, neste ponto, ha apenas uma quantidade
residual de liquido.
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Figura 27- Influéncia no Diagrama T-x-y com a varia¢ao de 10% no parametro A1

Diagrama T-x-y- P=181,9 kPa
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Fonte: O autor, 2016.

Figura 28- Influéncia no Diagrama In (y) -x com a variacdo de 10% no parametro A1
T=350K
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Fonte: O autor, 2016.
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4.3.1.2 Variacao de 10% no pardmetro de intera¢do bindria A2

Os efeitos do aumento e a redug¢ao do pardmetro de interagdo binaria A1(Figura
29) assemelham-se ao que ocorre com a varia¢dao no parametro A1, conforme descrito na
secdo4.3.1.1.

Ao variar o pardmetro A1, Ton apresenta uma maior variacado em cerca de 0,7 de
composigdo yi.Para composi¢des menores as curvas sdo praticamente sobrepostas, uma vez
que se esta levando em consideracdo a ndo idealidade do liquido, e este esta presente em
quantidade infima no ponto de orvalho.

Figura 29- Influéncia no Diagrama T-Xx-y com a varia¢do de 10% no parametro Az

Diagrama T-x-y- P=181,9 kPa

Caso Base
390 —  10% a mais em A2,1
10% a menos em A2,1

345

0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 08 085 09 095 1
x1y1

Fonte: O autor, 2016.
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Figura 30- Influéncia no Diagrama In (y) -x com a variacdo de 10% no pardmetro Az
T=350K
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In gama
%)
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Fonte: O autor, 2016.

4.3.1.3 Analise da influéncia da variacdo de ambos o0s parametros de interacdo binaria

4.3.1.3.1 Aumento de 10% em A12 e A21

Ao aumentar ambos os parametros, é possivel verificar, na Figura 31, que Thol €
maior que para o caso base, indicando uma repulsdo na fase liquida um pouco mais

pronunciada que o efeito do aumento de cada parametro em separado.

4.3.1.3.2 Redugdo de 10% em A12 e A21

Ao reduzir conjuntamente os parametros verifica-se, na Figura 31, que as
temperaturas de bolha sdo menores, quando comparados ao caso base (coeficientes de

atividades maiores) indicando uma maior repulsdo existente na fase liquida e, como
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consequéncia, um aumento na tendéncia de escape para a vase vapor, que provoca essa
reducéo em Tyor € Torv.
Novamente, o efeito quantitativo da reducdo dos dois parametros em conjunto foi

mais pronunciado que o efeito da reducdo de cada parametro em separado.

Figura 31- Influéncia no Diagrama T-x-y com a variacdo de 10% a mais e a menos em ambos

em 0s parametros simultaneamente.

Diagrama T-x-y- P=181,9 kPa
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Fonte: O autor, 2016.

Figura 32- Influéncia no Diagrama In (y) -x com a variagdo de 10% a mais e a menos em

ambos em 0s parametros simultaneamente T=350K
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Fonte: O autor, 2016.
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4.3.1.3.3 Aumento de 10% em A1 ¢ redugdo de 10% em Az

Ao aumentar 0 parametro A1 e reduzir o parametro A1, € possivel verificar, na
Figura 33, valores menores de Thno, quando comparados ao caso base, indicando que ao

realizar essa variagdo nos parametros é possivel alcancar uma maior repulsdo na fase liquida.

4.3.1.3.4 Redugdo de 10% em A12e aumento de 10% em Az

Ao reduzir o0 parametro A1, € aumentar o parametro Az 1, observa-se, na Figura 33,
valores maiores de Thol €M cOMparagado com o caso base, o que indica que essa modificacéo

nos parametros gera uma menor repulsao na fase liquida.

Figura 33 - Influéncia no Diagrama T-x-y com a variagdo de 10% a mais em Ai.e 10% a

menos em A1 e variacdo de 10% a menos em Aj2e 10% a mais em Az,1
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Fonte: O autor, 2016.
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Figura 34 - Influéncia no Diagrama In (y) -x com a variagdo de 10% a mais em Az2e 10% a
menos em Az e variacdo de 10% a menos em A12e 10% a mais em Az1 T=350K
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Fonte: O autor, 2016.

43.2 Influéncia na simulacdo do sistema

Conhecendo a necessidade da utilizacdo de um modelo termodinamico no projeto
de um refervedor, essa andlise avaliou a influéncia dos parametros de interacdo binaria nas
variaveis de saida: vazdo méssica, carga térmica do trocador de calor e fracdo vaporizada. A
Tabela 17mostra os resultados da simulagéo.

Cabe lembrar que esses resultados se devem nédo s6 a modificacdes na predi¢éo do
equilibrio de fases, mas também no célculo da entalpia em excesso, que utiliza 0 mesmo
modelo, logo varios fatores estdo envolvidos e a interpretacdo dos resultados ndo é direta.
No entanto, de forma geral, pode-se concluir que variacdes de 10% na determinacdo dos

pardmetros de interacdo podem influenciar nos resultados da simulagéo do sistema.
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Tabela 17-Resultados da simulacdo variando o parametro de interagdo binéria do modelo de

Wilson
Vazdo  Variacdo Carga Variagédo Fracdo  Variacdo
(kg/s) relativa térmica relativa  vaporizada relativa
(%) (kW) (%) (%) (%)
Caso base 14,164 - 621,5 - 6,731 -
Aumento de 15,082 6,4788 581,5 -6,443 5,918 -12,080
10% em A1
Aumento de 15,042 6,1941 608,0 -2,1775 6,319 -6,122
10% em A2
Aumento de 15,083 6,4876 597,9 -3,8044 6,180 -8,1956
10% em A12€e
A21
Aumento de 15,079 6,4590 584,9 -5,889 5,885 -12,568
10% em Ai12¢€
Reducéo de
10% em A2
Reducdo de  14,98810 5,8165 620,6 -0,155 6,493 -3,543
10% em A12¢€
Aumento de
10% em A2
Reducdo de 14,996 5,8697 605,2 -2,6316 6,158 -8,5119
10% em A12 €
A21
Reducdo de 15,042 6,1999 594,0 -4,4308 6,008 -10,751
10% em A1
Reducdo de 14,953 5,5715 632,1 1,695 6,552 -2,663
10% em A12
Fonte: O autor, 2016.
4.4 Comparacdo entre duas formulagfes de parametro de interacdo binéria

Com objetivo de prever o impacto do pardmetro de interagdo binaria no equilibrio

de fases e na simulagéo do trocador de calor, implementaram-se as rotinas utilizando duas

equacOes para os parametros de interacdo binaria. As equacgdes 7 e 8 foram comparadas em

relacdo ao equilibrio de fases e na simulacéo do refervedor.

Os pardmetros utilizados na Equacgédo 7 para o calculo dos parametros de interacdo

binaria foram descritos na Tabelal5
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Ja os pardmetros utilizados na formulacdo modificada (Equacéo 8), estdo descritos
na Tabela 18.

Tabela 18- Parametros utilizados na formulagdo modificada (Eq. 8)

Parametros Valores

a(1,1) 0

a(1,2) -0,4374
a(2,1) -9,7051
a(2,2) 0

b(1,1) 0

b(1,2) -291,079
b(2,1) 2719,214
b(2,2) 0

Fonte: AspenTech,2006.

Para a mistura binaria utilizada (acetona e 4gua), os demais parametros (Ci;,dij € €i;)

da formulacdo modificada séo nulos.

4.4.1 Influéncia no ELV

O Diagrama de equilibrio T-x-y foi plotado utilizando a formulacdo original
(Equacédo 7) e a formulacdo modificada (Equagdo 8), e pode ser visto na Figura 35. A
formulacdo original apresenta valores maiores de Tho, quando comparada a formulacéo
modificada, indicando que, de acordo com a teoria de atracdo e repulséo, essa formulagdo
prevé uma menor repulsdo na fase liquida, dificultando a passagem das moléculas para a
fase vapor, em comparagdo com a formulagdo modificada.

A Figura 36 apresenta os resultados da dependéncia da entalpia molar em excesso
em funcdo da composicdo. O grafico possui uma caracteristica comum para todas as
propriedades em excesso, que é se tornarem nulas quando qualquer espécie tende a ficar
pura. Outra caracteristica que se pode observar é que quando uma propriedade em excesso

possui apenas um sinal, 0 maximo ou minimo ocorre proximo a composi¢do equimolar.
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Figura 35- Diagrama T-x-y comparativo entre as Equagdes 7 e 8- P=181,9kPa

Formulacdo original
Formulagio modificada

T (K}

B S il A it a e R A A A U R R  rlii AT L
o 005 a1 013 02 025 03 033 04 0435 05 035 08 085 o7 075 o8 083 09 023
allyl

Fonte: O autor, 2016.

Figura 36- Diagrama HE — x comparativo entre as equacdes 7 e 8
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Fonte: O autor, 2016.

Abbott et al. (1994) apud Smith (2007) classificam as misturas binarias organicas e

aquosas/orgénicas em um sistema que se baseia em ligacfes de hidrogénio. Uma espécie
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pura pode ser classificada como polar mas néo associativa (NA), como a acetona, ou polar e
associativa (AS), como a &gua. Assim a mistura binaria utilizada é classificada como
AS/NA. Esses sistemas costumam possuir uma variedade de ligacdes de hidrogénio,
dificultando uma generalizagao simples, mas possuem HE negativas.

Ao comparar as curvas na Figura 36, observa-se que a formulagdo original
apresenta valores mais negativos para o HE, quando comparada a formulagdo modificada.
Para composi¢fes maiores que 0,9, as duas curvas se sobrepdem.

A entalpia molar em excesso € sensivel a alteracbes na temperatura, as Figuras 37
e 38, mostram essa dependéncia. A variacdo em relacdo a temperatura costuma apresentar
uma variedade de comportamentos. Percebe-se que a formulacdo modificada é mais sensivel
a variacdo de temperatura (Figura 38). Ao comparar as duas figuras € possivel observar um
comporto oposto em relacdo a variacdo da temperatura, assim pode-se dizer que as duas
formulagdes predizem capacidades calorificas em excesso (CpF, variagdo da HE com a

temperatura) com sinais opostos.

Figura 37- Diagrama HE — x em diferentes temperaturas- equagao 7

28815 K
I0BASK
JBASK
JIBA5K
33ASK
J4BIA5K
35815 K

HE {Mmal)

% {acetona)

Fonte: O autor, 2016.

Nas Figuras 39 e 40, sdo apresentadas quatro fungdes termodinamicas, In y1, In y2,
GE/ (RT) e GE/ (x1x2RT), que séo propriedades da fase liquida, em funcdo da composicéo

para uma temperatura fixa. A temperatura utilizada para tracar os graficos foi de 350 K.
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A figura obtida é caracteristica de y1 ey2 maiores ou iguais a 1 e In y1 e In y> maiores
ou iguais a 0, indicando que a fase liquida apresenta um desvio positivo em relacdo a lei de

Raoult.

Figura 38- Diagrama HE — x em diferentes temperaturas- equagao 8

Fonte: O autor, 2016.

O coeficiente de atividade representa o desvio em relacdo a atividade de uma
especie em solucéo ideal, assim ele se aproxima de 1a medida que a substancia se torna pura
(x; —1) e, consequentemente, o In y—0. Ja o outro limite que é quando x; —0, a espécie |
tende a estar infinitamente diluida e o In y tende para um valor finito chamado de y a dilui¢do
infinita, representado por In yi”.

Ja a curva de energia de Gibbs adimensional, GE/RT, tende a zero quando xi=0 e
xi=1. A grandeza GE/x1x2RT, por sua vez, torna-se indeterminada para xi=0 e xi=1, pois GF=0

e X1X2=0. Os limites dessa grandeza sdo iguais aos limites de dilui¢do infinita de In y.



Figura 39- Propriedades da fase liquida —T= 350 K- equacéo 7
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Fonte: O autor, 2016.

Figura 40- Propriedades da fase liquida —T= 350 K- equacéo 8
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Fonte: O autor, 2016.
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4.4.2 Influéncia na simulacdo do sistema

Ao calcular a simulacdo completa do sistema com as duas formulages e analisando
as varidveis de saida, vazdo maéssica convergida, fracdo vaporizada e carga térmica do

refervedor, obtiveram-se os resultados expressos na Tabela 19.

Tabela 19 — Resultados da simulagdo comparando a formulacdo original e a formulacao

modificada
Vazao vaE:)ar(i;gg da Carga térmica
massica (kg/s) massica (%) (kW)
Formulacéo original (Eq. 7) 14,16 6,73 621,5
Formulacdo modificada (Eq. 8) 14,19 6,52 564,9
Variacdo relativa (%) 0,2119 -3,120 -9,107

Fonte: O autor, 2016.

A formulacdo original apresentou a fracdo vaporizada méssica e a carga térmica
maiores do que a formulacdo modificada. J& a vazdo massica convergida foi menor. Esses
valores de variac@es relativas indicam a necessidade de escolha cuidadosa da formulacéo do
parametro de interacdo binadria com a dependéncia da temperatura, além da insercdo de
margens de seguranca adequadas no projeto final para levar em conta eventuais limitaces
do modelo termodindmico adotado. A escolha entre um dos modelos demandaria a
comparacdo com dados experimentais de equilibrio liquido-vapor e de entalpia em excesso

para a mistura em questéo.

4.5 Simulagéo estocéstica

A aplicacdo da simulagdo estocéstica foi ilustrada através da analise da influéncia
de variagOes na presséo no fundo da coluna no desempenho de um termossiféo vertical.
Adotando como exemplo o trocador descrito na secdo 4.1.1, verifica-se que este

seria capaz de atender com uma certa folga a uma carga térmica minima requerida de 622
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KW estipulada para um determinado servi¢co (set-point). Entretanto, a simulacdo
deterministica convencional realizada ndo permite avaliar se a folga adotada é suficiente
para garantir a confiabilidade dos resultados frente a eventuais variacGes operacionais.
Admitindo que o padrdo de variacdo da pressdo no fundo da coluna possa ser
representado por uma distribuicdo normal com média 167,3kPa e desvio-padrédo 4,7 kPa,
foram realizadas 200 simula¢es. Em cada simulagdo, o valor da pressdo foi sorteado de
acordo com a distribuicdo estatistica adotada e os resultados referentes a carga térmica,

fracdo vaporizada e vazdo massica foram armazenados, conforme ilustra a Figura 41.

Figura 41- Representacdo esquematica da simulacdo estocastica utilizada no trabalho

, Cfafga Térmica
A\

mp Simulacio Imp

R . o Y/
Entrada \

Frag_éb Vaboriiada

Pressao no
fundo da ; Vaz3o Massica
Saida _
coluna Convergida

Fonte: O autor, 2016.

Na Figura 42 é possivel observar o histograma da variavel de entrada na simulacéo,

a pressao inicial.
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Figura 42 — Histograma da pressdo no fundo da coluna
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Fonte: O autor, 2016.

Os histogramas para fracao vaporizada, carga térmica e vazao massica, para o grupo

de simulacdes realizadas, sdo apresentados nas Figuras 43, 44 e 45, respectivamente.
Figura 43 — Histograma da fracdo vaporizada massica
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Fonte: O autor, 2016.
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Figura 44 — Histograma da carga térmica do refervedor
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Fonte: O autor, 2016.

Figura 45 — Histograma da vazdo massica convergida
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Fonte: O autor, 2016.

Esses histogramas das varidveis de saida sugerem que as mesmas seguem

aproximadamente uma distribuigdo normal.

A Tabela 20 mostra a média e o desvio padrdo para cada variavel de saida.
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Tabela 20 — Média e desvio padréo das variaveis de saida na simulagdo estocastica

Média Desvio padrao
Vazdo massica (kg/s) 14,3 0,2
Carga termica (kW) 620,8 1,2
Fracao vaporizada
6,7 0,1

massica (%)

Fonte: O autor, 2016.

A Figura 46 apresenta a curva da distribuicao de frequéncia acumulada para a carga

térmica do refervedor.
Figura 46 — Curva de frequéncia acumulada da carga térmica do refervedor
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Fonte: O autor, 2016.

Examinando este grafico, é possivel observar que ha uma adequacdo do
desempenho do equipamento em relagdo & demanda do servico em apenas 81 % das
simulagfes. Como este valor é substancial, a simulagéo estocastica indica a necessidade de
refazer o projeto do trocador, aumentando assim a folga, de maneira a se alcangar uma maior
confiabilidade (e.g. 95%).

Este exemplo ilustra como a ferramenta de simulacdo estocéstica pode ser capaz de
balizar a margem de seguranca do projeto de forma mais precisa do que a abordagem

convencional, baseada na experiéncia do projetista.
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CONCLUSOES E SUGESTOES

Este capitulo apresenta as conclusdes e sugestdes para trabalhos futuros.

Conclusodes

A modelagem e simulacdo de refervedores é muito importante no projeto desses
equipamentos, que sdo de grande importancia na inddstria quimica. O presente trabalho
objetivou apresentar a modelagem para sistemas multicomponentes de dois tipos de
refervedores, o termossifdo vertical e o refervedor com circulacdo forcada, utilizando um
sistema de equaces algébrico-diferenciais. A obtencdo de resultados que estdo de acordo
com os comportamentos esperados indica que a modelagem sugerida representou bem o
sistema proposto.

Outro importante aspecto nessa modelagem €é o equilibrio liquido-vapor, uma vez
que este tem impacto direto nas predicdes realizadas. Essa avaliacdo foi realizada de duas
maneiras: analise de sensibilidade realizada para o pardmetro de interacdo binaria e
comparacao de duas formulagdes distintas no calculo desses parametros.

A andlise de sensibilidade dos pardmetros indicou pequenas variacbes nos
resultados do equilibrio de fases, concluindo-se que variacdes de 10% nos parametros pouco
influenciam na simulagéo do sistema completo.

Ao comparar duas formulagbes diferentes para o parametro de interacdo binéria,
obtiveram-se variagOGes relativas que ressaltam o cuidado necessario ao escolher a
formulacdo do parametro de interagdo binaria.

A simulagdo estocéstica auxiliou na previsdo de resultados mais realistas, sendo
necessario refazer o projeto de simulagdo do refervedor para o exemplo sugerido, em funcao

das incertezas.
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Sugestdes

e Desenvolvimento da modelagem, levando em consideracdo os diferentes padrdes de

escoamento bifasico.

e Desenvolver um modelo dindmico capaz de descrever o comportamento transiente do

refervedor frente a perturbacdes externas.

e Comparar os resultados obtidos para dados de equilibrio de fases e entalpia em excesso

com resultados experimentais e, se necessario, reestimar os parametros.

e Testar o desempenho do algoritmo proposto considerando outras misturas, que

contenham substancias com caracteristicas diferentes daquelas aqui testadas.

e Implementar outros modelos de GF, para que se possa selecionar 0 modelo mais

adequado a cada mistura.
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APENDICE A-Tabela 1- Exemplo de coeficientes de atividades (analise de sensibilidade)
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Aumento Reducéo
Aumento de 10% de 10% Reducéo
Aumento Aumento Reducéo Reducéo
Caso de 10% em Ai2€ em A€ de 10%
Y de 10% de 10% ] de 10% de 10%
base em Ai2€ Reducéo Aumento emAioe
em A12 em A2 em A2 em A1
A2 de 10% de 10% A2
em A1 em Az1
Teste 1- 0,1 (acetona) e 0,9 (agua)
11 4,555 4,399 4,352 4,204 4,607 4,508 4,940 4,769 4,718
Y2 1,039 1,036 1,038 1,036 1,036 1,041 1,042 1,039 1,042
Teste 2- 0,5 (acetona) e 0,5 (agua)
Y1 1,411 1,408 1,381 1,379 1,441 1,383 1,447 1,444 1,414
) 1,616 1,597 1,597 1,579 1,615 1,617 1,655 1,635 1,636
Teste 3- 0,9 (acetona) e 0,1 (agua)
Y1 1,014 1,014 1,012 1,012 1,016 1,012 1,016 1,016 1,014
Y2 3,469 3,415 3,249 3,199 3,662 3,300 3,777 3,719 3,523

Fonte: O autor, 2016.



APENDICE B-Lista de simbolos em ordem alfabética

A
dbomba
djk
djk
Bbomba
bik
Chomba
Cik
Cp
D
dik

ejk

Fe
Fem

Area de troca térmica

Parametro da equacéo da bomba

Parametro utilizado na Eq. 1.7

Parametro utilizado na Eq. 1.8

Parametro da equacéo da bomba

Parametro utilizado na Eq. 1.8

Pardmetro da equacéo da bomba

Parametro utilizado na Eq. 1.8

Capacidade calorifica

Diametro.

Parametro utilizado na Eq. 1.8

Parametro utilizado na Eq. 1.8

Fator de amplificacdo

Fator de atrito

Fator relativo a presenca de uma mistura

Fator utilizado no célculo da viscosidade dos gases
Fator relativo a pressao

NUmero de Froude

Aceleracdo da gravidade

Fluxo massico

Energia de Gibbs molar em excesso
Coeficiente de transferéncia de calor por conveccéo
Taxa de entalpia

Coeficiente de conveccédo de ebulicdo convectiva
Entalpia molar em excesso

Carga de pressdo

Entalpia de um liquido saturado

Entalpia molar da fase liquida

Coeficiente de conveccéo de ebulicdo nucleada
Condutividade térmica

Razao de equilibrio
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[m?]

[m]
[cal/mol]
[-]

[s/m2-]
[K]
[s2/m°]
[1/K]
[J/kg]

[m]

[1/K]

[K7]

[-]

[-]

[-]

[-]

[-]

[-]

[m/s?]
[kg/(m?s)]
[J/mol]
[W/(m2 K)]
[J/s]
[W/(m2 K)]
[J/mol]
[m]
[J/mol]
[J/mol]
[W/(m2 K)]
[W/(m K)]
[-]



MMmg
MMmI

mV
Ntt
Nu
Pr

q  max

R

Rcond
Reonv
Rdepssito
Re

Ry

s

-

To

Tbr
Tcm

TH

Tr
Tref

Condutividade térmica da parede

Fracdo de liquido com composi¢do da fase liquida x;

Comprimento

Comprimento do tubo

Vazao massica de liquido
Massa molar da mistura gasosa
Massa molar da mistura liquida
Vazao maéssica total

Vazao massica de vapor
Numero total de tubos

NUmero de Nusselt

NUmero de Prandtl.

Pressdo critica em kPa

Carga térmica

Vazdo volumétrica

Fluxo de calor por convecgéo

Fluxo de calor maximo por conveccao

Constante universal dos gases

Resisténcia de conducéo na parede

Resisténcias de conveccao

Resisténcia térmica devido a incrustacao

Numero de Reynolds
Resisténcia de depdsito
Fator de supresséo
Temperatura

Ponto de ebuli¢do normal

Razdo entre o ponto de ebuli¢cdo normal e temperatura

critica

Temperatura critica da mistura
Temperatura da corrente quente
Temperatura da mistura
Temperatura reduzida

Temperatura referéncia
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[W/(m K)]
[-]

[m]

[m]
[ko/s]
[kg/mol]
[kg/mol]
[kg/s]
[kg/s]

[-]

[-]

[-]

[kPa]
[J/s]
[m3/s]
[Wim?]
[W/m2]
[J/mol K]
[K/W]
[K/W]
[K/W]
[-]
[M2K/W]
[-]

[K]

[K]

[-]

[K]
[K]
[K]

[K]



Tsat
Tw

Ur

Vem
Vm
V¢
W
We

X

Xg
Xit
ZRrAm

y
z

Letras gregas
Y
AHY

ATe

ATen

ATec

ATep

ATee

AHyy,

&g

€

€m

(e/K)m

Temperatura de saturacao

Temperatura da parede

Coeficiente global de transferéncia de calor
Estimacéo da taxa de deslizamento

VVolume molar

Velocidade

Volume critico da mistura

Volume molar da mistura

Taxa de fluxo volumétrico de vapor em relagdo ao liquido
Taxa de trabalho realizado

Numero de weber

Fracdo molar da fase liquida

Fracdo vaporizada

Parametro de Martinelli

Célculo da constante modificada da eq. de Rackett
Composicdo da fase vapor

Composicéo global

Coeficiente de atividade

Calor de vaporizagdo do componente j.

Excesso de temperatura

Excesso de temperatura no ponto A (Figura 1)

Excesso de temperatura no ponto C (Figura 1)

Excesso de temperatura no ponto D (Figura 1)

Excesso de temperatura no ponto E (Figura 1)

Entalpia de vaporizagdo no ponto de ebulicdo normal
Fracdo de vazios

Parametro utilizado no célculo da viscosidade da mistura
liquida

Parametro utilizado no célculo da viscosidade da mistura
liquida

Raz&o entre a energia caracteristica e a constante de

Boltzman
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[K]

[K]
[W/(m2 K)]
[m/s]
[cm3/mol]
[m/s]
[cm3/mol]
[cm3/mol]
[-]

[J/s]

[-]

[-]

[-]

[-]

[-]

[-]

[-]

[-]
[J/mol]
[K]
[K]
[K]
[K]
[K]
[J/mol]
[-]

[-]

[-]

[K]



Qlo

lIJij

Qy
Subscritos
bol

C

e

orv

sat

tp

Angulo
Fator de associagdo da mistura

Parametro de interacdo binaria calculo da massa especifica

da mistura de liquidos

Parametro de interacéo binaria

Viscosidade

Momento de dipolo da mistura

Momento dipolar adimensional

Fracdo vaporizada

Parametro de interacao binaria utilizado no célculo da
viscosidade da mistura de gases

Parametro de interacdo binaria utilizado no célculo da
viscosidade da mistura de gases

Massa especifica

Tenséo superficial

Diametro molecular

Fracao de volume superficial

coeficiente calculado para adequar o termo referente ao atrito

monofasico para o bifasico
Parametro de interacdo binaria utilizado no célculo da
viscosidade da mistura liquida.

Integral da colisdo para viscosidade

Bolha

Critico

externo
Somente vapor
Corrente quente
Interno
Somente liquido
Orvalho
Saturacgéo

Bifésico
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[rad]
[-]

[-]

[-]

[kg/m?]
[n/m]
[A]

[-]

[-]
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tph Bifasico homogéneo
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ANEXO A- Producdo cientifica

Este anexo apresenta a producdo cientifica desenvolvida durante o mestrado e €

apresentado apenas a primeira pagina do artigo completo.

Congresso: XX Congresso Brasileiro de Engenharia Quimica — COBEQ 2014. De
19 a 22 de outubro de 2014. Centro Sul. Florianopolis, SC, Brasil.

= Titulo: Modelagem e simulacdo de um termossifdo vertical. Autores: M. P. SANTOS,
E.R. A.LIMA A L. H. COSTA
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‘CCBQ 19 a 22 de outubro de 2014

. Florianopolis/SC
Congresso Brasileiro de
Engenharia Quimica

MODELAGEM E SIMULACAO DE UM TERMOSSIFAQ
VERTICAL

M. P. SANTOS, E. R. A, LIMA, A. L. H. COSTA

Universidade do Estado do Rio de Janeiro, Programa de Pos-Graduaglio em Engenharia Quimica
E-mail para contato: mischellepaiva@ gmail com

RESUMO - Destilacio & uma das técnicas de separacio mais utilizadas no dmbito da
indistria de processos quimicos. Um elemento fundamental na operagiio de uma coluna
de destilagiio corresponde ao refervedor, equipamento responsdvel por forecer energia
para o fracionamento, Em fungiio desta condigiio, este trabalho apresenta a modelagem
e simulagio de um sistema completo de vaporizagio do tipo termossifiio contendo todo
0 circuito, desde a saida da torre de destilagio alé o retorno da corrente bifdsica. O
modelo proposto corresponde a um sistema de equagdes algébrico-diferenciais
contemplando balangos de massa, energia ¢ momento. A aplicagio do algoritmo
proposto & ilustrada através de um exemplo referente i vaporizagio de uma substincia
pura, sendo possivel descrever os perfis de distribuigio de pressio, lemperalura ¢ vazio
de liquido e vapor ao longo do circuito.

I. INTRODUCAO

A destilaciio possibilita a obtengiio de produtos mais ricos em determinados componentes, por
meio da interconexiio de estigios de equilibrio, Nesses estigios, uma corrente de vapor cruza com
uma corrente de liquido, trocando calor e massa, O vapor ao percorrer o equipamento se enriquece
dos componentes mais voldteis, enquanto o liquido dos componentes mais pesados (Caldas el al.,
2007). Esses sistemas necessitam de trocadores de calor, com o objetivo de fornecer calor ao fundo
da coluna, refervedores, e para remover calor do topo da coluna, condensadores (Indio do Brasil,
2004),

Uma alternativa de refervedor muito utilizada na pritica corresponde ao termossitio vertical.
Neste equipamento, a circulagdo da corrente de processo ocorre em fungdo da diferenca de
densidade entre a coluna de liquido proveniente da torre e a mistura bifisica na saida do trocador de
calor. Neste tipo de equipamento o mais comum & que a vaporizagio ocorra no interior dos tubos.
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ANEXO B - Padrdo TEMA para trocadores de calor casco-e-tubos
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Fonte: TEMA, 1978 sar PERRY, R.H.; GREEN, D.W., 2008



