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RESUMO - O objetivo deste trabalho foi desenvolver um maédulo tutorial para simular a
separacao de misturas de dois componentes em uma coluna de destilacdo com retificacéo,
utilizando como base o método de McCabe-Thiele para o calculo do nimero de pratos da
coluna, a Lei de Raoult para montagem da curva de equilibrio para misturas ideais e 0
meétodo UNIFAC juntamente com a Lei de Raoult modificada para montagem da curva de
equilibrio de misturas azeotropicas. O resultado foi um programa feito em VBA (Visual Basic
Applications) utilizando como banco de dados o Microsoft Excel que calcula o nimero de
pratos necessario para uma destilacéo, o prato de alimentacao e a composi¢ao de cada prato
em relagdo ao componente mais volatil, de acordo com os dados inseridos pelo usuario de
composicdes de cada corrente de entrada e saida da coluna de destilacdo, para misturas
ideais e ndo ideais.

1.  INTRODUCAO

A destilacdo é um processo de separacdo dos componentes de uma mistura de acordo com a
diferenca de volatilidade entre eles (MCCABE, 2005), consistindo na transferéncia de massa dos
mesmos da fase liquida para a fase vapor. Neste processo, ao se aquecer a mistura, ela vaporiza
parcialmente, de forma que a fase vapor que surge possui composicao diferente da fase liquida.
Tais composicdes baseiam-se no equilibrio liquido-vapor entre os dois componentes da mistura, e
dependem da volatilidade relativa da mesma, ou seja, 0 quanto 0 componente mais volatil é mais
tendente a vaporizar que 0 menos volatil.

A coluna de destilacdo € o equipamento utilizado para executar os processos de destilacdo
fracionada, sendo constituida por um tubo cilindrico dentro do qual é disposta uma série de pratos
em diferentes temperaturas. A cada estagio a partir do prato de alimentacdo ocorre a vaporizacao,
de forma que considera-se que as correntes que saem do prato estdo em equilibrio. No topo da
coluna sai a corrente contendo o vapor enriquecido, enquanto no fundo sai o liquido contendo
maior quantidade do componente menos volatil. No caso de colunas com retificacdo, hd uma
corrente de refluxo que retorna ao prato do topo da coluna de acordo com uma razédo de refluxo
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especificada para o processo. A corrente que sai do topo é condensada e no fundo da coluna ha um
refervedor que leva a corrente de fundo de volta a coluna para que o vapor seja ainda mais
enriquecido. A area acima do prato de alimentacdo é denominada zona de retificacdo, enquanto a
parte de baixo da coluna é a zona de esgotamento. A figura 1 mostra um esquema de uma coluna
de destilagdo com retificagéo:

pre— Condensador )

Refluxo Destilado
-
-

Alimentacao L

[ ]

Residuo
Revaporizador
L

Figura 1: Representacdo de uma coluna de destilacéo fracionada com retificacdo.
Fonte: Portal Laboratério Virtual de Processos Quimicos — Processos Quimicos - Operagbes com Transferéncia de
Massa - Destilacdo

Para misturas denominadas ideais, ou seja, aquelas compostas por componentes de estrutura
molecular e grupos funcionais semelhantes, pode-se utilizar a Lei de Raoult para prever a relacao
entre as composicoes das fases liquida e vapor, sendo simples o procedimento para plotar a curva
de equilibrio liquido-vapor da mistura (FOUST, 1982). Existem também, no entanto, misturas nas
quais a fase liquida ndo € uma solucdo ideal, podendo a curva de equilibrio das mesmas sofrer
desvios de maximo ou de minimo em relacdo a o0 que seria uma curva ideal. No caso destas misturas
(azeotropicas), deve-se considerar as interacdes moleculares entre 0s componentes, utilizando-se a
Lei de Raoult Modificada. Para este processo, adiciona-se a Lei de Raoult original os coeficientes
de atividade de cada componente (SMITH, 2007).

Existem varios métodos utilizados para o calculo dos coeficientes de atividade dos
componentes de uma mistura, dentre eles os métodos de Wilson, NRLT, Van Laar, UNIFAC e
UNIQUAC, alguns mais precisos que outros. Neste trabalho, foi utilizado o método UNIFAC, que
considera uma mistura como um conjunto de grupos e subgrupos funcionais, ao invés de um
agrupamento de moléculas (MARINHO, 2010). Em outras palavras, 0 método baseia-se nas
interacdes grupo-grupo dentro da mistura.

As figuras 2 e 3 representam as curvas equilibrio de misturas ideais e ndo ideais:
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Figuras 2 e 3: Exemplos de curvas de equilibrio liquido-vapor de uma solucgéo ideal e néo ideal,

respectivamente
Fonte: Portal Laboratorio Virtual de Processos Quimicos — Processos Quimicos - Separacdes e Operacdes Unitarias -
Termodindmica Quimica — Equilibrio Liquido-Vapor (Figuras Modificadas)

Ha varias formas de calcular o namero de pratos necessarios em uma coluna de destilagéo a
partir de dados desejados de composicdo da corrente de alimentacdo, da corrente de topo e da
corrente de fundo. Uma delas é o método grafico de McCabe-Thiele, aplicado sobre a curva de
equilibrio das misturas. Segundo o Portal Virtual de Procesos Quimicos, 0 método consiste em
realizar balangos massicos nas zonas da coluna, construindo uma reta operatoria de esgotamento e
uma de retificacao, e degraus entre estas linhas e a curva de equilibrio, conforme a Figura 4:

Curva de equilibno

g

Figura 4: Esquema representativo do método de McCabe-Thiele.
Fonte: Portal Laboratorio Virtual de Processos Quimicos — Processos Quimicos - Separacgdes e Operacdes Unitérias -
Termodinamica Quimica — Equilibrio Liquido-Vapor
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2. MATERIAIS E METODOS

O projeto se iniciou com a elaboracdo de uma interface para comunicagcdo com 0 USUArio.
Fez-se uma pagina inicial explicando a finalidade do programa e uma segunda pagina com a
finalidade de definir a mistura a ser estudada, o0 método de célculo a ser utilizado (Lei de Raoult
ou Lei de Raoult modificada com método UNIFAC), os dados das correntes de entrada e saida e a
razdo de refluxo. Nesta mesma pagina foram adicionados formulérios de ajuda ao usuério, com
informacdes sobre 0 método de McCabe-Thiele, dicas de uso do programa e informagdes das
hipoteses utilizadas. Ainda no caso da interface, foi desenvolvida uma terceira péagina para
apresentacdo dos resultados.

No Microsoft Excel foi feito um banco de dados com algumas opg¢des de misturas (trés ideais
e trés azeotropicas), além dos parametros da Equacdo de Antoine (usada no desenvolvimento da
Lei de Raoult) e do método UNIFAC para cada componente das mesmas. Fez-se também um banco
de dados para armazenar os dados de célculos feitos ao longo da execucéo do programa, a fim de
possibilitar a montagem de um grafico contendo a curva de equilibrio das misturas, as retas de
operacdo e 0s degraus do metodo de McCabe-Thiele.

O passo seguinte foi a programacdo por trés da interface, em VBA, possibilitando que o
programa calculasse os dados de equilibrio liquido-vapor das misturas, 0 nimero de pratos
utilizados para a destilacdo, o prato de alimentacdo e a composi¢cdo de cada prato, de acordo com
a idealidade ou ndo de cada mistura. Estes resultados foram apresentados na pagina de resultados,
juntamente com o grafico citado anteriormente.

As equac0es referentes a cada etapa de calculo serdo apresentadas a seguir.

2.1 Lei de Raoul e Lei de Raoul Modificada

A equacdo referente a Lei de Raoult é a que se segue:

YiP = xiPi** (1)
Ja para a lei de Raoult modificada, a equacdo é como apresentado abaixo:

YiP = XiyiPi 2)

Para calcular as pressdes saturadas de cada componente, utiliza-se a equacdo de Antoine,
apresentada a seguir:

Log(P)=A-—— 3
0g(P)=A~—— ©
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2.2 Método UNIFAC

As equac0es referentes ao método UNIFAC sdo as apresentadas a seguir:
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2.3 Meétodo de McCabe-Thiele

Para 0 método de McCabe-Thiele, temos as relacdes a seguir, relacionadas ao balanco de
massa de cada prato da coluna:

F=D+B (16)
F.xF =D.xD + B.xB a7
L __V-D
_ Ln D.xD
Ym1 = g T (19)
L B.XB
Yoty = anl1 xm = me—B (20)
— yixz
B x1y2 (21)
_ xla
yi= 1+(a—1)x1 (22)

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Ao final do projeto obteve-se o programa desejado para simular a separacdo de misturas
binarias de uma coluna de destilacdo com retificacdo. Foram escolhidas trés misturas ideais
(Benzeno/Tolueno, n-Pentano/n-Hexano e Acetonitrila/Nitrometano) e trés misturas ndo ideais
(Etanol/Agua, Metanol/Agua e Etilenoglicol/Agua) para escolha do usuario.

Foram criados também na interface dois botdes de testes, um para as misturas ideais e outro
para as nao ideais, simulando valores de destilacdo, além de um botdo destinado a informar ao
usuario qual é o componente mais volatil de sua mistura e se ela tende ou ndo a idealidade.

Houve uma dificuldade especial em implementar o método UNIFAC para misturas
azeotrdpica, uma vez que se trata de um método complexo e de dificil compreensdo. Algumas
imagens do programa sao apresentadas a seguir, nas figuras 5 e 6:
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Figuras 5 e 6: Paginas de entrada de dados e de resultados dos célculos do programa,
respectivamente.

4. CONCLUSAO

O processo de destilacdo fracionada consiste na separacdo de misturas a partir da diferenca
de volatilidade entre seus componentes, sendo geralmente executado em colunas de destilagdo com
retificacdo. A partir de balancos de massa em cada prato da coluna, pode-se calcular os dados
referentes a este processo para misturas ideais e nao ideais.

Neste trabalho, desenvolveu-se um modulo para a simulacdo da destilagdo com base no
método de McCabe-Thiele. Uma dificuldade especial foi a implementacdo do método UNIFAC,
(célculo de atividades de componentes de misturas nao ideais) na programacdo em VBA, por se
demonstrar uma ferramenta de dificil compreensdo. A programacdo em si também se mostrou
inicialmente um pouco complicada, porém foi possivel alcangar as metas estipuladas no inicio do
projeto: modelos de simulacdo do processo para misturas ideais e azeotropicas.

Os resultados do trabalho foram satisfatérios, sendo possivel ao final do projeto calcular o
namero de pratos de destilacdo, o prato de alimentacdo e a composi¢do de cada prato, ou seja,
simular o processo da coluna de destilacdo de acordo com os dados fornecidos pelo usuério.

5. LISTA DE SIMBOLOS

Rke Qx — volume relativo e area superficial relativa, respectivamente;

ri, gi — propriedades moleculares independentes da composicéo;

amk, ki, Pik, Sk, Ji, Li, Ok, Tmk — parametros de interacdo do método UNIFAC,;
vi — nGimero de apari¢des na molécula no componente;

F, D e B —vazdo molar das correntes de alimentacdo, topo e fundo, respectivamente;
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xF, xD e xB - composi¢do molar do componente mais volatil nas correntes de alimentacéo,

topo e fundo, respectivamente;

6.

Rp — Razéo de refluxo;

X, y e a — fragdo molar de liquido, de vapor e volatilidade relativa, respectivamente;
P, P2'e T — Pressdo, pressdo saturada e temperatura, respectivamente;

A, B e C — Parametros da equacdo de Antoine para cada substancia;

i, ke m— indices dos componentes e grupos funcionais da mistura.
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