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Resumo: A destilacdo é provavelmente um dos processos de separagdo mais aplicados na industria
quimica, sendo que a separagdo das espécies se deve a diferenca de volatilidade. Para abordagens
praticas no ensino de engenharias, professores t€ém buscado desenvolver novas metodologias de ensino.
Um algoritmo para a determinagdo do ponto de orvalho de uma mistura binaria foi proposto, sendo
aplicado a uma analise numérica do método grafico de McCabe-Thiele para determinagdo do numero
de estagios tedricos e o estdgio 6timo de alimentag@o. Os diagramas de equilibrio liquido-vapor foram
desenvolvidos com base na lei de Raoult modificada, junto com a equacdo de Antoine para a
determinagdo das pressoes de vapor das espécies. Ja para a predi¢do do coeficiente de atividade, foi
utilizada a equagdo de Wilson. A partir dos algoritmos montados, foi desenvolvido uma ferramenta
didatica para simulagdo de colunas de destilagdo. Os resultados obtidos para o diagrama ELV de
misturas binarias pelo algoritmo implementado foram comparados com os do ChemSep, sendo
verificado pouco desvio entre os dados analisados. Foi feito um estudo de caso para uma coluna de
destilagdo que separa uma mistura bindria a fim de avaliar se o algoritmo implementado para
determinagdo do numero de estagios tedricos e o estagio 6timo de alimentagdo ¢ satisfatorio.

Palavras-chave: coluna de destilacdo; McCabe-Thiele; VBA; ferramenta didatica.

Abstract: Distillation is probably one of the most applied separation processes in the chemical industry,
since the separation of species is due to the difference in volatility. Professors have been trying to
develop new teaching methodologies in order to have more practical approaches for Engineering. For
the prediction of the coefficient of activity, the Wilson equation was used. An algorithm for the
determination of the dew point of a binary mixture was proposed and applied to a numerical analysis of
the McCabe-Thiele graphical method to determine the number of theoretical stages and the optimal stage
of feeding. The liquid-vapor equilibrium diagrams were developed based on the modified Raoult's law,
along with the Antoine equation for the determination of the vapor pressures of the species. From the
assembled algorithms, a didactic tool was developed to simulate distillation columns. The results
obtained for the ELV diagram of binary mixtures by the implemented algorithm were compared with
those of the ChemSep, being verified little deviation between the data analyzed. A case study was carried
out for a distillation column separating a binary mixture in order to evaluate if the algorithm
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implemented to determine the number of theoretical stages and the optimal stage of feeding is

satisfactory.

Keywords: distillation column; McCabe-Thiele; VBA; didactic tool.

1 INTRODUCAO

A destilagdo ¢ provavelmente um dos
processos de separagdo mais aplicados na
industria quimica, sua aplicacdo vai desde a
retificacdo do alcool até o refinamento do
petroleo (TOWLER; SINNOTT, 2009). Essa
operacdo unitaria ¢ utilizada para separar
componentes de misturas liquidas pela
diferenga de volatilidade (GEANKOPLIS,
1993).

A andlise, projeto, operacdo, controle
e otimizagao de colunas de destilagao foram
estudados extensivamente no ultimo século,
mas, até a introducdo dos computadores,
somente calculos manuais e métodos
graficos foram desenvolvidos e aplicados no
estudo da destilagdo. Como a analise da
destilagao envolve muitos calculos iterativos
de equilibrio de fases liquido-vapor e
balancos massas em diversos estagios da
coluna de destilagdo que sdo realizados de
forma mais acurada e rapido através da
computagdo, o uso de computadores tem tido
um efeito benéfico nas recentes décadas.
(KISS, 2013).

Como a destilagdao ¢ um processo que
demanda grande quantidade de energia, ¢
desejavel determinar algumas variaveis de
processo a fim de minimizar custos de
operacdo (GANI; BEK-PEDERSEN, 2000).
O gasto energético do processo de destilagdo
estd relacionado a Dbaixa eficiéncia
termodindmica do processo que ocorre
devido a grande diferenca de temperatura
entre o refervedor e o condensador (PONCE
et al., 2015).

De acordo com GUILLAUME et al.
(2017), ¢é possivel separar em trés partes o
processo de projetar uma coluna de
destilagdo. Primeiro deve-se determinar se o
projeto ¢ vidavel do ponto de vista dos
balangos de massa e termodinamico.
Posteriormente, define-se alguns parametros

chaves, como o estagio de alimentacdo, a
razdo de refluxo minimo e¢ o numero de
estagios teoricos da coluna. Por fim, faz-se
uma simulacao da coluna com um software.

Uma solu¢do no projeto de colunas de
destilacdo foi proposta por MCCABE e
THIELE (1925), os quais desenvolveram um
método grafico rapido e acurado capaz de
descrever o nimero de pratos necessarios
para uma coluna separar uma certa mistura
bindria. Os diagramas de McCabe-Thiele
podem ser construidos pela interpolagao dos
dados de fracdo molar das espécies na fase
liquida e vapor. Esses dados podem ser
obtidos através de modelos termodindmicos
(MATHIAS, 2009).

Os calculos pelo método de McCabe-
Thiele podem ser realizados pelo método
grafico, que ¢ realizado a mao e pode
demandar tempo, ou por meio de um
software comercial, o qual pode necessitar de
uma licenca e gerar custos (DONGARE et
al., 2016).

Para abordagens praticas no ensino
de engenharias, professores tém buscado
desenvolver novas metodologias de ensino.
RASTEIRO e URBANO (2017) avaliaram a
reacdo de alunos ao utilizarem um portal de
ensino online em um curso de engenharia
quimica. Foi observado que embora os
estudantes nao tenham sidos obrigados a
utilizar a ferramenta, ecles sentiram-se
dispostos e interessados a fazé-lo.

O presente trabalho propde-se a
desenvolver algoritmos que realizem uma
analise numérica do método grafico de
McCabe-Thiele a fim de determinar o
numero de pratos tedricos € o estagio 6timo
de alimentac¢do de uma coluna de destilagdo.
Os algoritmos foram implementados no
VBA (Visual Basic for Applications) e
criado uma GUI (Graphics User Interface —
Interface Grafica do Usuério) de forma que a



ferramenta possa ser utilizada como apoio
didatico.

2 MATERIAIS E METODOS

Para a determinacdo do ponto de
orvalho de uma mistura binaria foi proposto
uma sub-rotina (Figura 1) a qual resolve as
equagoes da lei de Raoult modificada, a
equacdo de Antoine e a equacao de Wilson,
usando um método iterativo. Esse algoritmo
se faz necessario para determinacdo das
composi¢des das fases liquido e vapor em
cada prato da coluna de destilagdo, sendo
incorporado ao algoritmo que avalia o
numero de estagios tedricos e o estagio 6timo
de alimentacdo por uma solugdo numérica
baseada no método grafico de McCabe-
Thiele (Figura 4).

2.1 LEI DE RAOULT MODIFICADA

A fim de desenvolver o diagrama de
equilibrio  liquido-vapor para misturas
bindrias, utiliza-se no algoritmo a lei de
Raoult modificada, ja que grande parte das
misturas apresentam desvios da idealidade.
Por exemplo, o comportamento da pressao
de vapor de uma mistura etanol-agua desvia
consideravelmente da Lei de Raoult (BERK,
2013). Portanto, faz-se necessaria a inser¢ao
do coeficiente de atividade, y, na equagao de
Raoult.

viP=xy; P’ (D)

Sendo x; e y; a fracdo molar da espécie i na
fase liquida e na fase vapor, respectivamente.

2.1.1 Equacio de Antoine

A equacao de Antoine foi utilizada no
algoritmo a fim de relacionar a pressdo de
vapor e a temperatura e € representada por
B;

e )

logP’ = A TG
1

onde P, é a pressio de vapor da espécie i (em
mmHg), T € a temperatura (em °C) e Aj, Bie
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Ci sdo constantes para a espécie i (GREEN;
PERRY, 2007).

2.1.2 Predicido do
atividade

coeficiente de

A equacao de Wilson € um método de
predicdo de coeficientes de atividade
bindrios bastante utilizado. GHOSH e
CHOPRA (1975) destacam que a equagdo de
Wilson tem como plano de fundo a teoria de
Flory-Huggin para solucdes atérmicas e
envolve duas constantes que independem da
temperatura para cada par binario, sendo
mais conveniente sua utilizacdo (HOLMES;
WINKLE, 1970).

Para um sistema bindrio, a equagdo
de Wilson ¢ dada por

Iny,;

= — ln(Xl + A12X2)
A
+ X, ( 12

X1 + Aq2X5

©)

_ #)
Xy + Ny1Xy

Invy,
= - ln(Xz + A21X1)

(i @

X1 + A2Xy

_ #)
Xy + Ay1Xy

onde y; e Y, € o coeficiente de atividade da
espécie 1 e 2, respectivamente. Os
parametros de Wilson A;, e Ay; sdo
eXpressos como

L
Ay = —pexp (— e ) (5)

vie V]-L ¢ o volume molar da espécie i e j na

fase liquida.

Parametros para a equacao de Wilson
de diversas misturas bindrias podem ser



obtidas no estudo realizado por HOLMES e

WINKLE (1970).

2.1.3 Ponto de orvalho

SMITH et al. (2005) descrevem o
ponto de orvalho como sendo aquele no qual

Figura 1: Algoritmo utilizado para a determinag@o do ponto de orvalho a pressdo constante
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as ultimas gotas de liquido desaparecem. A
temperatura de condensacao e a fragdo das
espécies na fase liquida nesse ponto sdo
obtidas pela solu¢do do sistema de equagao
que contempla a equacdo de Raoult
modificada, a equacdo de Antoine e a
equacdo de Wilson por um método iterativo,
conforme Figura 1.

Algoritmo para céalculo do ponto de orvalho mantendo a pressdao constante
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Fonte: Elaborada pelo autor.



2.2 BALANCO DE MATERIAL DA
COLUNA
A partir dos balangos de material
realizados para uma coluna de destilacdo
(Figura 2), pode-se obter as equagdes da
linha da se¢do de esgotamento e retificacdo
conforme equacgao (6) e (7), respectivamente.

Rg +1
Ym = <—) Xm-1

Re (©6)
~(z) =

I i REVISTA I
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Rp )
Rp+1 Xn

1
* (RD + 1) *D

Nesse modelo considera-se que o
condensador ¢ total, ou seja, ndo conta como
um estagio de equilibrio, enquanto que o
refervedor ¢ parcial, contando como um
estagio de equilibrio.

Yn+1 = ( @

Figura 2: Esquema de uma coluna de destilagdo fracionada.

Condensador

n ——— Tambor de
Y (-9 refluxo

Refluxo Destilado

Alimentagio

Secdo de
retificagfo

Estagio de alimentagio

Secdo de

esgotamento

Q5 Refervedor
parcial

A

>

Fundo

Fonte: Adaptada de GORAK ¢ SORENSEN (2014).

2.2.1 Consideracoes para seciao de
alimentacao
A equacdo da linha de operagdo da
secdo de alimentacdo ¢ fornecida pela
equacao (8).

MERRER

Onde ¢ ¢ uma medida da condicao
térmica da alimentacdo, representando a

quantidade de mols de liquido saturado
formado no estagio de alimentagdao por mol
de alimentagdo (GREEN; PERRY, 2007).
Na

Figura 3 sdo apresentados os valores
atribuidos a g de acordo com a condig¢do na
se¢do de alimentagao.
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Figura 3: Efeitos das condicdes térmicas da linha q.
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Fonte: Adaptada de SEADER ¢ HENLEY (2006).

2.2.2 Interseccio entre linhas de

operagio

A transicdo entre a secdo de
retificacdo e de esgotamento se dd na
intersecdo entre as linhas de operagdo. Ao
combinar a equacdo (7) com a (8) pode-se
gerar uma nova equagdo quandoq = 0 eq #
1 para determinar a fragdo da espécie na fase
liquida na transicdo da secdo conforme
equagao (9).

< =XD(q_1)_ZF(RD+1)
M Rp(q-1D—-qRp+1)

©)

Para obter a fragao da espécie na fase
vapor na transicdo da secdo a equacdo (8)
pode ser reescrita da seguinte forma

Rp
Yint = (m) Xint

(10)
* (RDI-I- 1) XD

Para q =0 tem-se que Vint = Zp,
sendo que X;,; pode ser calculado pela

equagao (7) fazendo um rearranjo
matematico.
1
Xint = <1 + R_D) Yint

(11)

_ (RLD) Xp

Para q =1 tem-se que Xjnt = Zp,
sendo y;,¢ obtido pela equacao (10).

Na Figura 4 ¢ apresentado o
algoritmo que engloba a sub-rotina para
determinagdo da composicdo das fases em
equilibrio, a determinacdo das linhas de
operacdo e das composi¢gdes em cada estagio
teorico.
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Figura 4: Algoritmo utilizado para a determinagdo do numero de estagios tedricos e o estagio
otimo de alimentacao para uma coluna de destilacdo

Algoritmo para determinagdo de nimero de estagio tedricos, estagio 6timo de alimentagio e vazio molar das
correntes de destilado e fundo
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Fonte: Elaborada pelo autor.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO desvio entre si. No material suplementar
(Figura S1) ¢ mostrado diagramas ELV para
outras misturas binarias obtidas pelo
algoritmo implementado.

A interface gréafica desenvolvida para
a ferramenta educacional pode ser observada

na . .
Na Figura 7 ¢ mostrado o resultado da

Figura 5. Para facilitar o uso da ferramenta, a simula¢do de uma coluna de destilagdo que
janela foi dividida em duas partes. Na separa uma mistura binaria constituida por
primeira parte, intitulada como “Dados para  etanol e 4gua, sendo a coluna mantida a uma
Gerar Grafico ELV”, define-se a mistura pressdo de 101,325 kPa. A Figura S2 do
binaria que serda separada bem como a material suplementar mostra a interface do
pressdo em que a coluna de destilagédo opera. programa com o resultado da simulagdo. As
Ja na segunda parte, determinada “Método condigées nessa coluna sao:
de McCabe-Thiele”, insere-se os parametros e Fracdo de etanol na alimentaco = 0,4
necessarios para tracar as linhas de operagao [mol/mol]
e dos estagios tedricos. Ao alterar as e Fracio de etanol na corrente de fundo
varidveis relacionadas com as linhas de = 0,05 [mol/mol]
operagdo, a figura com o diagrama de e Fracio de etanol na corrente de
equilibrio instantaneamente ¢ atualizada de destilado = 0,8 [mol/mol]
forma que 0 usudrio possa avaliar os efeitos e Razio de refluxo no destilado, Ry =
na modificacdo desses parametros. 1.7

Na Figura 6 ¢ possivel comparar os e Pardmetro q = 1 (alimentagdo ¢
resultados  obtidos  pelo  algoritmo constituida de liquido saturado)
implementado no VBA e aqueles fornecidos Verificou-se que o numero de

pelo ChemSep, os quais apresentam baixo estagios tedricos sao 10,08, enquanto que o



estagio Otimo de alimentacdo ¢ o 9°. No
apresentados

material suplementar sdo

outros dois casos que foram simulados.

Figura 5: Interface da ferramenta educacional
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Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 6: Comparacdo do diagrama de equilibrio liquido-vapor para uma mistura etanol-agua
a 760 mmHg obtidos pelo algoritmo implementado € o Chemsep.
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Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 7: Resultado de simulagdo para coluna de destilagdo que processa uma mistura etanol-
agua em P=101,325 kPa
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Fonte: Elaborada pelo autor.

4 CONCLUSOES

Nesse trabalho foi desenvolvido um
algoritmo para determinacdo do nimero de
estagios teodricos € o estdgio Otimo de
alimentacdo por meio de uma solucdo
numérica baseado no método grafico de
McCabe-Thiele. Esse algoritmo tem como
proposta uma apresentacao didatica dessa
importante area da engenharia quimica, bem
como promover uma solugcdo mais precisa
para simulag@o de colunas de destilagdo que
separam misturas bindrias.

Para isso, primeiramente construiu-se
um algoritmo para obten¢do do diagrama de
equilibrio liquido-vapor para uma mistura
binaria utilizando a equacdo de Raoult
modificada, a equagdo de Antoine e a
equagao de Wilson. Os resultados dos
diagramas obtidos foram comparados com
aqueles coletados no Chemsep, sendo

observado um pequeno desvio entre ambos
os dados.

A fim de avaliar o algoritmo baseado
no método McCabe-Thiele, foram simulados
alguns estudos de casos, tendo um resultado
satisfatorio. Além disso, foi criado uma
interface grafica para uma ferramenta
educacional utilizando os algoritmos
desenvolvidos.

Sugere-se desenvolver um algoritmo
para determinacdo da razdo de refluxo
minimo, visto que a otimizagao do custo fixo
anual e o custo operacional de uma coluna de
destilagao esta relacionada com uma relagao
entre a razao de refluxo e a razao minima de
refluxo.
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