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RESUMO

O processo de separacdo de determinados componentes representa uma das operagdes mais
importantes na industria quimica. As colunas de absorcao sdo utilizadas em diversas operagdes
unitarias na separagdo de compostos visando sua especificagdo e comercializagdo, desempenhando
assim um papel fundamental na purificacdo e concentragdo de substancias quimicas. A problematica
relacionada a este equipamento estd associada a manipulag@o de forma erronea e a ndo familiarizagao
com a modelagem computacional, principalmente do ponto de vista industrial, o que acarreta altos
custos operacionais, energéticos e de matérias-primas, além de afetar a qualidade dos produtos, emitir
poluentes para a atmosfera e comprometer a segurancga operacional da planta. Assim, o presente
estudo tem enfoque em uma coluna de absor¢ao gasosa de 1 m de altura e 0,07 m de didmetro, com
recheio do tipo anéis de Raschig de vidro, onde se utilizou a 4gua como solvente para remog¢do do
composto organico volatil (acetona ou propanona) presente no ar. Posto isso, para alcangar separagdes
mais econdmicas e eficientes, o intuito desse trabalho foi o de simular esta coluna em especial,
utilizando como ferramenta o sofiware Aspen Plus®, avaliando ndo s6 a influéncia de varidveis
operacionais nos fendmenos de transporte como também no comportamento hidrodinamico. A
simulag¢do foi validada com os dados experimentais obtidos em laboratorio por Barbosa e Goéis (2024),
para a queda de pressdo, a fracdo de acetona absorvida e o coeficiente volumétrico de transferéncia
de massa (Kr.a). Em conclusdo, a partir dos resultados simulados obtidos pelo estudo hidrodindmico
juntamente com a transferéncia de massa, foi possivel validar os dados empiricos ja obtidos na coluna,
referentes a queda de pressdo, para o sistema ar-acetona-agua com anéis de Raschig, utilizando a
modelagem de Sherwood-Leva-Eckert (SLE), que apresentou um desvio médio de 20%.
Adicionalmente, validou-se o coeficiente volumétrico de transferéncia de massa (Kyi.a) para a vazao
de gas de 0,85 g/min, com base na modelagem rafe-based de Bravo-Fair. Para os demais fendmenos,
o modelo rate-based de Bravo-Fair mostrou-se o mais adequado para o estudo, evidenciando que o
aumento da vazdo de gés estd associado a uma maior queda de pressdao, a uma elevagao na
probabilidade de inundagdo, a um acréscimo na fracdo de acetona absorvida, na area interfacial de
transferéncia de massa e a um melhor ajuste do modelo em relagdo ao Kr.a experimental. Assim, o
estudo deu confiabilidade em analisar os fendmenos, além de propor melhorias e fundamentar topicos
que ainda ndo foram estudados experimentalmente na coluna, facilitando assim estudos futuros.

Palavras-Chave: Absorcio; Acetona; Agua; Aspen-Plus.
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ABSTRACT

The process of separating certain components is one of the most important operations in the chemical
industry. Absorption columns are used in various unit operations to separate compounds to specify
and market them, thus playing a fundamental role in the purification and concentration of chemical
substances. The problem related to this equipment is associated with erroneous handling and
unfamiliarity with computer modeling, especially from an industrial point of view, which leads to
high operating, energy, and raw material costs, as well as affecting product quality, emitting pollutants
into the atmosphere, and compromising the plant's operational safety. Therefore, this study focuses
on a gas absorption column 1 m high and 0.07 m in diameter, with a glass Raschig ring filling, where
water was used as a solvent to remove the volatile organic compound (acetone or propanone) present
in the air. That said, to achieve more economical and efficient separations, this work aimed to simulate
this column in particular, using the Aspen Plus® software as a tool, evaluating not only the influence
of operational variables on transport phenomena but also on hydrodynamic behavior. The simulation
was validated with experimental data obtained in the laboratory by Barbosa and Gois (2024), for the
pressure drop, the fraction of acetone absorbed, and the volumetric mass transfer coefficient (Kyi.a).
In conclusion, from the simulated results obtained by the hydrodynamic study together with the mass
transfer, it was possible to validate the empirical data already collected in the column, regarding the
pressure drop, for the air-acetone-water system with Raschig rings, using the Sherwood-Leva-Eckert
(SLE) modeling, which showed an average deviation of 20%. In addition, the volumetric mass
transfer coefficient (Kyr.a) was validated for a gas flow rate of 0.85 g/min, based on Bravo-Fair rate-
based modeling. For the other phenomena, the Bravo-Fair rate-based model proved to be the most
suitable for the study, showing that an increase in gas flow is associated with a greater pressure drop,
an increase in the probability of flooding, an increase in the fraction of acetone absorbed, in the
interfacial mass transfer area and a better fit of the model about the experimental Ky .a. Thus, the study
provided reliability in analyzing the phenomena, as well as proposing improvements and
substantiating topics that have not yet been studied experimentally in the column, thus facilitating
future studies.

Keywords: Absorption; Acetone; Water; Aspen-Plus.
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DVix difusividade do vapor

EQ  modelagem de equilibrio

EQ. Estadgio 2 modelo de equilibrio para a coluna com 2 estagios teoricos
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hy, H altura da se¢do do recheio

HPWS absor¢ao com agua a altas pressoes

HTU height of a transfer unit

hy holdup fracionario

kixY coeficiente binario de transferéncia de massa da fase liquida
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pt’  densidade do vapor

p- densidade molar do liquido

pV densidade molar do vapor

ub, uo viscosidade do liquido

uw¥  viscosidade do vapor

c tensao superficial do liquido
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€ fragdo de vazios do recheio

AP queda de pressao

oy espessura do filme da fase gasosa
Ox espessura do filme da fase liquida

¥ coeficiente de resisténcia
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1 INTRODUCAO

O aprimoramento das técnicas industriais e o estimulo ao consumismo globalizado pos-
Revolugdo Industrial resultaram em um enfoque econdémico (lucro), acarretando desafios
significativos de natureza ambiental, ou seja, em recursos utilizados de maneira pouco sustentavel.
Entdo, a sociedade cientifica vem direcionando sua atencdo para isto devido, principalmente, a
intensificagdo da atividade humana e do incremento térmico ambiental percebido com o passar dos
anos (Pinheiro; Cavalcanti; Barros, 2018).

Como abordado por Sirvinskas (2020), a questao da polui¢ao ¢ um desafio global que impacta
em varias areas da sociedade. Ela ocorre quando substancias nocivas sdo liberadas, de maneira geral,
no ar, na dgua ou no solo devido a atividades, como o descarte inadequado de residuos, efluentes da
producdo industrial e queima de combustiveis fosseis. Estas acdes insustentdveis afetam nao so6 o
ambiente como a saiide humana, destacando a necessidade de desenvolver e implementar tecnologias
capazes de reduzir esses impactos, como € o caso da utilizagao das torres de absor¢ao na purificagao
das correntes gasosas.

As colunas absorvedoras industriais desempenham um papel fundamental no &mbito ambiental,
atuando como fator crucial nos sistemas de controle de poluigdo atmosférica das industrias. Elas
ajudam a capturar e remover poluentes gasosos através da utilizagdo de absorventes, antes que sejam
liberados na atmosfera, contribuindo para a qualidade do ar. Além disso, essas tecnologias auxiliam
as empresas a cumprirem regulamentacdes ambientais, desempenhando assim um papel significativo
na preservacao do meio ambiente e na saide humana (Patuzzo; Frare, 2019).

A utilizacdo das absorvedoras no setor industrial, com enfoque ambiental, torna-se cada vez
mais indispensavel, devido ao grande volume de compostos organicos e inorganicos produzidos, ou
seja, efluentes que sao langados continuamente no meio ambiente. Com a valoriza¢ao da tematica de
sustentabilidade (economia verde), para diminuir os impactos causados, as industrias tendem a
otimizar o projeto das colunas absorvedoras, para assim incentivar a consciéncia ambiental e
promover o tratamento dos efluentes de maneira mais eficaz e com menor custo (Algrim et al., 2020).

Ainda nesse cenario, ha também a necessidade do tratamento de produtos com o intuito de
remover ou diminuir a concentragcdo de contaminantes presentes, principalmente compostos de
enxofre (SOx) ou dioxido de carbono. A exemplo disso, existe o caso da remocao do CO; na producao
do biogas pela digestdo anaerdbica de materiais organicos. O biogds ¢ composto em sua maioria por
CH4 e COy , além de conter menores quantidades de sulfeto de hidrogénio , oxigénio e nitrogénio
(Chew et al., 2021).

Grande parte dos contaminantes liberados nos processos industriais pode ser classificada como
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compostos organicos volateis (volatile organic compounds-VOC), o que implica na problematica ndo
so relacionada aos impactos ambientais, mas também nos efeitos na satde humana, pelo fato de
alguns deles serem toxicos e carcinogénicos. Geralmente, estes compostos sdo produzidos pela
combustdo dos veiculos, pelas industrias quimicas (solventes) e pelas energéticas. Além disso, eles
possuem alta volatilidade, o que implica que, a pressao e temperatura ambiente, estejam facilmente
presentes no ar (aerossolizado).

A exposic¢do a altas concentragdes dos VOCs em um tempo prolongado representa um risco a
saude e ao bem-estar (Chen et al., 2021). Os efeitos dessa substincia dependem da substancia, do
nivel e da duracdo da exposi¢do, podendo ser responsdveis pelo cancer, problemas neurologicos,
intoxicacdo aguda, problemas respiratorios devido ao formaldeido e ao benzeno, entre outros (Zhang
et al., 2021).

A acetona, conhecida quimicamente como propanona, ¢ um composto organico versatil,
empregado na fabricagdo de polimeros, de produtos farmacéuticos, em formulacdes de tintas e
vernizes. Vale ressaltar que algumas rotas biotecnologicas para producgao de biocombustiveis geram
subprodutos que contém acetona (Ahmadpour; Kaviani, 2023; Xiao; Levin, 2000).

A acetona ¢ um VOC de interesse cientifico por formar sistemas simples: econdomicos,
acessiveis e de facil manipulacdo no quesito laboratorial. Sendo assim, o grupo de pesquisa de
processos de separacdo da Universidade Federal da Bahia (UFBA) tem tido grandes avangos
principalmente no que diz respeito tanto a obtengdo de dados experimentais de laboratorio quanto a
simulacao de processos envolvendo a absorc¢ao gasosa e visando o projeto de novos processos.

Logo, atentando-se as complicagdes causadas principalmente pelos VOCs provenientes dos
processos industriais, surgem estudos e mecanismos de tratamento de efluentes, sendo a coluna de
absor¢do um equipamento eficaz na separagcdo de componentes gasosos, reduzindo suas emissdes em
plantas quimicas através do controle da transferéncia de massa do contaminante (Shibata , 2017).

Assim, para otimizar as colunas de absor¢do, a simula¢do computacional estd sendo cada vez
mais empregada na maioria das plantas industriais do mundo, a qual visa, através de modelos
matematicos, reproduzir o funcionamento dos equipamentos sem que se necessite de dados reais de
plantas. Desse modo, os programas geram resultados, que possibilitam analisar o impacto das
variaveis operacionais em todo o processo, como as vazoes, temperatura, tipos de recheios e pressoes
da coluna absorvedora, e a relacdo com o aspecto temporal (tempo de residéncia da absorvedora),
técnico (eficiéncia da absor¢do), econdmico (custo energético, de solvente e com a captacdo do
contaminante) e de seguranca da planta ( Al-Malah, 2022; Aspen Plus® , 1999).

Portanto, estudos de colunas de absor¢ao sao bastante comuns na literatura cientifica usando o
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simulador Aspen Plus®. Neto e Gois (2022), por exemplo, simularam e verificaram a influéncia de
variaveis como vazao de solvente, temperatura e pressao na remog¢ao do CO» contido no biogas, em
uma coluna absorvedora com recheio de anéis de Pall. A partir da quantidade de contaminantes
removidos e da pureza do biogas limpo, foi possivel constatar o aumento da eficiéncia energética,
além de evitar danos aos equipamentos veiculares e impactos ambientais por causa das propriedades
corrosivas. Além do mais, neste estudo, os autores concluiram que ha uma grande influéncia do tipo
de recheio sobre a transferéncia de massa entre as fases e sobre a eficiéncia da separacdo, sendo um
tema crucial a ser explorado de forma mais abrangente nos trabalhos.

Sob outra perspectiva, um estudo importante feito por Devkota et al. (2021), que analisaram e
simularam, no Aspen Plus® , um projeto de torres absorvedoras no processo de captura de CO, de
gases liberados na combustdo, em uma planta de fabricacdo de ureia no Nepal. Neste trabalho, foi
possivel estabelecer a dimensdo precisa da absorvedora adequada para remover determinadas
quantidades de CO., além de se definir a relacdo quantitativa entre os custos com solventes,
eletricidade, producdo da planta etc. Os autores ndo abordaram o uso de VOCs ou o estudo dos
recheios, mas ressaltaram a importancia da simulagdo para o dimensionamento do equipamento e a
eficiéncia na separagdo do contaminante.

Na literatura, ha uma investigagao experimental da hidrodindmica, dos fendmenos de transporte
e da eficiéncia de alguns tipos de recheios testados em laboratdrio usando o sistema acetona-agua.
Porém, do ponto de vista computacional, esse sistema ¢ mais utilizado em reatores ou outros
equipamentos, quando comparado ao presente trabalho. Portanto, a principal contribuicdo deste
estudo reside em definir o modelo mais eficiente de transferéncia de massa e investigar, em detalhes,
os fendmenos internos da coluna de absorcdo, por meio de simulagdes computacionais no Aspen
Plus® , utilizando o sistema acetona-agua.

Deste modo, com base nas limitacoes da literatura em relacdo a auséncia de trabalhos
especificos em absorvedoras, o presente estudo focaré na eficiéncia da coluna absorvedora a partir da
variacao dos tipos de recheios e das vazdes das fases, além da analise hidrodindmica de queda de
pressdo, holdup, inundacdo e coeficientes de transferéncia de massa. Esse interesse pelo estudo
computacional ¢ bastante importante para a comunidade cientifica, visando comprovar a
confiabilidade dos dados simulados para esse sistema, poupando tempo e recursos (recheios,
equipamentos, solventes) que manifestam na coleta experimental, além de possuir uma analise mais
detalhada do comportamento interno da coluna e poder explorar condigdes extremas sem

comprometer a seguranga do equipamento.
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1.1  Objetivo Geral

Investigar a transferéncia de massa e a hidrodindmica em uma coluna de absor¢do com anéis
de Raschig e sistema agua-ar-acetona, validando dados experimentais da literatura e analisando a

eficiéncia do processo a partir do uso da modelagem computacional.

1.2 Objetivos Especificos

® Aprimorar o modelo termodinamico através de dados de equilibrio experimentais;

e Determinar, a partir de simulacdes, o modelo rate-based mais adequado para representar os
fendomenos hidrodindmicos e de transferéncia de massa, especificamente: Onda (1968),
Bravo-Fair (1982) e Billet (1993);

e Validar a queda de pressio e o coeficiente volumétrico de transferéncia de massa do liquido
(Kra) com os dados experimentais coletados pelo grupo de pesquisa;

e Simular a eficiéncia pelo calculo da altura equivalente a um prato teoérico (HETP);

e Analisar a eficiéncia da absorvedora laboratorial diante de diferentes tipos de recheios

randomicos, em termos da HETP, no simulador Aspen Plus®.
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CAPITULO 2

Revisao da Literatura
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2 REVISAO DA LITERATURA

A presente revisao bibliografica destina-se aos topicos abordados em toda a pesquisa e divide-se
em quatro partes principais. Primeiramente sdo apresentados os detalhes do funcionamento, os tipos de
colunas absorvedoras e suas respectivas variaveis operacionais. Em seguida, ¢ apresentado o estudo
quanto ao fendmeno de transporte que existe em diversos equipamentos, como a transferéncia de massa,
o equilibrio termodinamico ¢ o nimero de estdgios da coluna. Posteriormente serdo mostrados os
fendomenos hidrodindmicos que ocorrem na coluna, como os fluxos das fases, a inundac¢do, o holdup e a
queda de pressdo. Por ultimo, ¢ demonstrado o principal modelo de eficiéncia para torre absorvedora
com recheio, denominado de altura equivalente a um prato tedrico (HETP).

Vale evidenciar que, em determinados topicos, exemplos da literatura sdo bastante mencionados
para sistemas de CO; nas absorvedoras, vista a escassez de trabalhos referentes ao sistema acetona-agua,
o qual o presente estudo aborda. Diante disto, a analise da literatura foi mais focada nos fenomenos da
coluna absorvedora (hidrodinamica e fendmenos de transporte) do que no sistema utilizado.

A revisdo bibliografica para esta pesquisa foi realizada principalmente por meio das bases
ScienceDirect e Google Scholar. A combinagdo dessas plataformas garantiu uma abordagem abrangente

e atualizada nas areas de interesse deste estudo.

2.1 Absor¢ao em colunas com recheios
O processo de absor¢do desempenha um papel fundamental na engenharia quimica, onde um
liquido absorvente ¢ utilizado para dissolver um ou mais componentes soluveis (solutos) de um gas. A
mistura gasosa contendo poluentes ¢ alimentada no fundo da torre de absor¢do, enquanto o solvente liquido
¢ alimentado no topo para absorver os componentes soluveis através de fenomenos de transferéncia de
massa, como pode ser visto na Figura 1. O soluto presente na fase gasosa passa para o liquido até que o
equilibrio seja alcangado entre as duas fases, liberando assim o gas sem contaminantes (Treybal, 1980).
Vale ressaltar que o processo oposto ¢ denominado dessor¢dao ou stripping, no qual os gases, ao
entrarem em contato com uma mistura liquida, removem seletivamente componentes da fase liquida para

a fase gasosa por meio de transferéncia de massa.
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Figura 1 - Coluna de absor¢do gasosa e suas respectivas correntes. Fonte: Adaptado de SHIBATA (2017, p.36).

No contato liquido-gés na coluna de absorcdo, as composi¢des variam de acordo com a
transferéncia de massa do processo. Sendo assim, a coluna pode conter apenas um estagio ou multiplos

estagios. Logo, o balanco de massa global da coluna pode ser demonstrado pela Equagao 1.

(1) Gyy1.Yn41 + Lo.xo = Gi.y1 + Ly.xy

Onde G e L sdo, respectivamente, as vazoes das correntes gasosas e liquidas, e Y e X sdo as fracdes
das correntes gasosas e liquidas do estagio N, sendo os subscritos 0, / e N evidenciados na Figura 1.

Portanto, o que determina as escolhas entre os variados arranjos de colunas de absorcao ¢ o
comportamento dos componentes a serem separados, incluindo: a solubilidade, a composi¢do, a
resisténcia a transferéncia de massa caracterizada pela fase, os custos e a sustentabilidade da operagao
unitdria presentes no projeto. O tipo de contato em uma coluna de absor¢@o € consistente com o de uma
coluna de destilacdo, ja que ambas servem para processos de separac¢do e podem variar, principalmente,
entre dois tipos: torres de pratos/bandejas e torres empacotadas/recheio.

As colunas com pratos ou bandejas consistem em pratos que forcam o gas ascendente a passar
pelos orificios da bandeja a medida que o liquido descendente flui horizontalmente nos pratos da coluna,
assim, criando um contato entre as duas fases, como pode ser visto pela Figura 2. Este tipo ¢ utilizado
em setores industriais que apresentam grandes didmetros de colunas e seriam capazes de lidar com
grandes faixas de condig¢des operacionais, demonstrando uma melhor distribui¢do de liquidos e maior
flexibilidade (Kohl e Nielsen, 1997). Algumas das desvantagens sdo as de que elas nao funcionam bem

com sistemas que formam espuma e ha elevado custo de um prato com material resistente a corrosao
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(Laso; Von Stockar, 2000).
Chuang e Nandakumar (2000) retratam os principais conceitos das colunas com pratos,
evidenciando as caracteristicas da operagdo, as geometrias ¢ dimensionamento dos pratos, além da

hidraulica e da eficiéncia.

Arraste

| IS

Downcomer

| Downcomer

Weeping

Fluxo de Vapor

Figura 2 - Funcionamento de uma coluna com pratos. Fonte: Adaptado de Chuang e Nandakumar (2000, p.1137).

Um outro tipo de absorvedora ¢ a com recheio ou empacotada. Elas sdo preenchidas com
materiais ou recheios que melhoram o contato (tempo de residéncia) entre o soluto e o absorvente,
intensificando a transferéncia de massa. Como apresentado na Figura 3, os materiais de enchimento da
torre podem ser preenchidos randomicamente ou em uma estrutura especifica (estruturada).

Comparando os dois tipos de empacotamento, o estruturado possui uma queda de pressdo muito
menor e uma maior eficiéncia energética em relagdo ao randéomico, devido & melhor distribui¢do do
liquido por toda a area da segdo transversal da coluna, ja que o liquido ¢ melhor espalhado devido a
estrutura. Em “Packed column Flood And Pressure Drop” (2023) € possivel analisar as caracteristicas

internas desse tipo de coluna, além do funcionamento e de alguns fendmenos como queda de pressao.
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Figura 3 - Torre empacotada com leito superior de recheio estruturado e um leito inferior de recheio aleatorio. Fonte: Adaptado de
“Packed Column Flood And Pressure Drop”, 2023.

Tanto nas colunas com pratos como nas torres com recheio, o fluxo da fase pesada ou continua
(liquido) ¢ descendente ao mesmo tempo que o fluxo da fase leve ou dispersa (gas) ¢ ascendente,
ocorrendo apenas no sentido vertical e, geralmente, em contracorrente.

Comparando as torres de recheio com as colunas de pratos, as empacotadas podem serem
aplicadas principalmente quando se trabalha com fluidos viscosos, corrosivos (flexibilidade do material)
e com formagdo de espuma, ja4 que elas apresentam menor queda de pressdo e garantem um numero
elevado de pratos tedricos sem que ocorra alteragdo nas dimensdes da torre (menor diametros, e
consequentemente menor custo). Porém, a grande desvantagem das torres empacotadas ¢ que sofrem
maior risco de inundacdo ao operar com maior capacidade de carga (Gauto e Rosa, 2011).

Como bem estabelecido na literatura, a escolha dos tipos de recheios em uma absorvedora
baseada em varios quesitos, sendo os principais deles:

= Resisténcia ao fluxo gasoso € a corrosao;

o~

= Area superficial molhada por unidade de volume do recheio, garantindo que o liquido e o

gas tenham um excelente contato;
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* Deve ser quimicamente inerte aos fluidos destinados a utilizacdo na torre;
= Custo do recheio por unidade de area efetiva.

Como apresentado em Mackowiak (2015), os recheios aleatérios sao largamente usados na
destilagdo, absorcao e stripping, em que houve quatro geragdes de evolugdao ao longo da historia. A
primeira geragao (1907 a 1950) deu origem ao anel de Raschig e a sela de Berl, que foram os precursores
dos recheios aleatérios modernos. A segunda geragdo, final da década de 1950 até o inicio da década de
1970, trouxe o anel Pall (derivado do anel Raschig) e a sela Intalox (derivada da sela Berl). Os recheios
de segunda geracdo ainda sdo os mais populares e usados na industria moderna. A terceira e quarta
geracdo (1970 até o presente) foi a evolucdo do anel Pall e da sela Intalox.

A partir da Figura 4, ¢ possivel analisar qual tipo de recheio e dimensdes apresentam maior
eficiéncia de absorcdo, em especifico os anéis de Pall e de Raschig, em que ¢ possivel analisar a superficie
especifica (eixo da ordenada), o fator de empacotamento (eixo da abscissa), além da eficiéncia e
capacidade dos recheios. Os recheios de Raschig sdo os mais antigos, mais baratos, sdo caracterizados por
sua altura ser igual ao seu diametro e sdo em formatos de tubos. Ja os anéis de Pall, como sdo ilustrados
na Figura 5, sdo tubos com janelas laterais e com superficies internas, aumentando assim a area de contato
(molhada) e a eficiéncia, e diminuindo a queda de pressdo em relagdo ao de Raschig e outros tipos de
recheios. Assim, ainda de acordo com a Figura 4, € possivel perceber que nem todos os recheios da terceira

geragdo possuem maior capacidade e efici€éncia em relagdo aos da segunda geragdo (Kister, 1992).

s
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Figura 4 - Performance de diferentes recheios a partir da darea interfacial e do fator de empacotamento. Fonte: Adaptado de Kister (1992).
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Anéis de Raschig

Anéis de Pall

Figura 5 - llustragdo dos recheios randomicos dos anéis de Raschig e Pall. Fonte: Adaptado de Echenique (2021, p.7).

Alguns outros tipos de recheios randomicos, ilustrados na Figura 6, sdo a sela de Berl e a sela de
Intalox, os quais serdo utilizados futuramente no presente trabalho para realizacdo de um estudo

comparativo da eficiéncia entre os recheios.

&
= - -

Anel Pall Sela Berl Sela Intalox

Figura 6 - Selas de Berl e Intalox. Fonte: Adaptado de Bazooyar et al. (2023, p.4).

Vale salientar que o excesso de recheios em uma coluna pequena pode resultar na ma distribui¢ao
do liquido e na diminuicdo da taxa de absor¢do. Assim, ¢ extremamente importante dimensionar
corretamente os recheios em relagdo ao tamanho da coluna de absor¢do. As recomendacoes de Foust et al.
(1980) e Laso, Manuel e Von Stockar (2000) sao as seguintes:

» Para didmetros de coluna menores que 0,3 m, o recheio deve possuir tamanho menor que 25 mm;
» Para didmetros de coluna entre 0,3 m e 0,9 m, o recheio deve possuir tamanho entre 25 mm e 38

mm;

= Para diametros de coluna maiores que 0,9 m, o recheio deve possuir tamanho entre 50 mm e 75
mm.
Salten e Kenig (2021) também investigaram a influéncia das geometrias de determinados recheios,

sendo estes o anel de Pall e ENVIPAC 2, na eficiéncia da absor¢ao do CO> contido no ar, utilizando uma

solucao aquosa de hidroxido de sédio. Foi constatado que a maior eficiéncia da separacao esta ligada a
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uma geometria de empacotamento de grande area superficial, pequeno didmetro hidraulico e com elevado
nimero de ramificagdes, bordas ou pontos de cruzamento que redirecionam o fluxo do filme liquido,
favorecendo assim a transferéncia de massa.

Ja em trabalhos realizados por Fu et al. (2020) e Kang et al. (2019), os autores utilizaram,
respectivamente, os recheios de Anéis de Pall e de Raschig, e analisaram como a area interfacial gas-
liquido, a queda de pressdo e o holdup afetam as duas fases na coluna, sem levar em consideragdo a
transferéncia de massa entre as espécies. Determinaram que a coluna empacotada perde eficiéncia em um
regime de transi¢cdo viscoso para turbulento. Além disso, foi possivel constatar que todos esses fenomenos,
como o holdup e a queda de pressdo, podem ser previstos por um modelo em um simulador de
comportamento fluidodindmico (CFD) em relagdo aos dados experimentais.

Pirola e Mattia (2021) também analisaram o efeito da variagdo do tipo de recheio, além da
temperatura e da razdo entre as vazdes de liquido e gas, sobre a absor¢do do acetato de etila presente no
ar. Observou-se que a coluna com recheio Raschig apresentou uma eficiéncia semelhante a da coluna com
recheio Sulzer. Constataram ainda que a eficiéncia diminuiu com o aumento da temperatura ¢ com a
reducdo da razdo entre as vazdes de liquido e gas (L/G).

Assim, ¢ possivel afirmar que existe uma grande necessidade de analisar as configuragdes do
recheio corretamente, tendo em vista seu impacto nos fenomenos hidrodindmicos e de transporte, os quais

acontecem no interior do equipamento.

2.1.1 As variaveis operacionais de uma absorvedora

Em uma coluna de absor¢ao empacotada, as varidveis operacionais desempenham um papel crucial
no contato do soluto com o solvente, e consequentemente na eficiéncia da separacdo. Esta interacdo entre
a fase liquida e a fase gasosa depende de diversos fatores como a vazao do gés, a vazao do liquido, a
temperatura e a pressao da torre.

Sendo assim, teoricamente, aumentar a vazao do gas, por exemplo, intensifica a interagdo entre as
fases, aumentando a eficiéncia da absor¢do, desde que nao ultrapasse um ponto critico onde havera arraste
do liquido. Além disso, o aumento excedente da taxa de liquido também pode inundar as superficies de
contato, como recheios ou bandejas, comprometendo a separacdo (Kister, 1992). Vale ressaltar que, no
presente estudo, as varidveis operacionais estudadas serdao as vazoes de gas e liquido, sendo a pressao e a
temperatura mantidas constantes.

A temperatura também pode influenciar as interagdes pela agitacdo molecular, influenciando a taxa
de transferéncia de massa, e a pressao da coluna influencia diretamente na solubilidade dos componentes
do gas na fase liquida, visto claramente na Lei de Henry apresentada pela Equagdo 2, onde H ¢ a constante
de Henry, Pi a pressdo parcial do soluto no géas e x; ¢ a fragdo molar do soluto i no liquido.

(2) Pi = H.xi
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Vale ressaltar que, para manter a seguranga ¢ a eficiéncia do processo, as variaveis operacionais
possuem limites e ndo podem ser aumentadas indefinidamente (Geankoplis, 1993).

Neste cendrio, Bashar (2018) associou a Lei de Henry com o controle da pressao na eficiéncia da
separagdo de didxido de carbono e acido sulfidrico contidos no biogas bruto, utilizando a tecnologia de
lavagem com agua de alta pressao (HPWS). A partir dos seus resultados obtidos por estes autores, foi
constatado que o aumento da pressao acarretou uma melhor absorg¢ao, pois o CO> ¢ facilmente dissolvido
devido a baixa pressdo parcial, definindo assim um valor 6timo dessa varidvel para uma boa pureza do
teor de metano.

O estudo de Lima et al. (2021) investigou a separa¢do acetona-agua em uma coluna com recheio
de anéis de vidro, analisando a influéncia de parametros operacionais e geométricos na absor¢do e na
queda de pressdo. Através de experimentos e andlises estatisticas, identificou-se que a concentragdo de
acetona absorvida teve maior influéncia com vazdes de liquido e de gas, uma vez que o aumento dessas
vazoes promoveu maior turbuléncia e transferéncia de massa. Assim, o controle das vazdes ¢ essencial
para otimizar a eficiéncia hidrodinamica da coluna. Além disso, o estudo desenvolveu modelos empiricos

para prever a queda de press@o e a concentragdo de acetona na saida.

2.2 Principios teodricos do transporte gas-liquido
No desempenho dos equipamentos de separacdo de engenharia quimica, existem processos
fisicos que envolvem transferéncia de massa, calor e momento, que sdo a base para a separagdo de
componentes em misturas e sdo chamados de fendmenos de transporte. Como o proprio termo indica,
estes sao eventos que ocorrem durante o transporte de fases ao longo de uma coluna de separacao, como
em uma coluna de absorg¢do. Isto inclui principalmente a difusdo massica de substancias entre fases e a

transferéncia de calor entre as substancias (Bird; Stewart; Lightfoot, 2004).

2.2.1 Transferéncia de massa e difusiao

A transferéncia de massa ¢ um conceito essencial para explicar os fendmenos que acontecem na
Engenharia Quimica e pode ser aplicada para diversas operacdes unitarias como a destilagdo, a extragdo,
a adsor¢do e a absor¢do. Na absor¢ao, esse conceito se resume na transferéncia do contaminante presente
no gas quando este entra em contato com o liquido absorvente, ou seja, ¢ a difusdo do soluto pela interface
liquido-gas. Essa transferéncia esta associada a eficiéncia que o equipamento possuira e ¢ impactada por
diversos fatores como: o tipo de recheio (influéncia no tempo e na area de contato das fases), as vazdes
das fases e a concentragdo do soluto nas correntes, entre outros (Incropera et al., 2008).

Geralmente, a transferéncia de massa ¢ avaliada por equagdes € modelos da difusividade entre as
fases, sendo a diferenca de concentragdo a for¢a motriz. O modelo mais evidenciado ¢ o de duas peliculas

(teoria dos dois filmes) apresentado por Whitman (1923), em que se considera a resisténcia a difusao
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molecular gerada pelos dois filmes (8y e 6x), como mostra a Figura 7. Existem outras teorias também
importantes, como a teoria da camada limite e a teoria da penetragdo (Cremasco, 2016).

No material apresentado por Santos e Albuquerque (2016), ¢ possivel observar os principais
conceitos de transferéncia de massa propagados na literatura, além de ilustragdes e equagdes dos modelos

de transferéncia de massa.
movimento do soluto
G L

&

. & E

Figura 7 - Teoria dos dois filmes. Fonte: Santos e Albuquerque (2016, p.10).

Sendo assim, a transferéncia de massa desempenha um papel fundamental na engenharia quimica
como um todo, sendo crucial para o entendimento dos fendmenos envolvidos principalmente nos processos
de separacdo. No contexto da absor¢do, modelos como a teoria dos dois filmes sdo comumente utilizados
para avaliar a difusividade entre as fases e diversos fatores, como o tipo de recheio e vazdes das fases, os
quais impactam diretamente nessa transferéncia.

Na literatura, varios sao os estudos apresentados sobre a transferéncia de massa nas absorvedoras.
No estudo apresentado por Albright et al. (2008), por exemplo, as eficiéncias sdo calculadas por modelos
de transferéncia de massa, enquanto que no estudo de Perry e Green (2008) diversas correlagdes para o
contato de sistemas bifasicos em diferentes recheios sdo identificadas.

No estudo publicado por Mahamoudou, Le Pierrés e Ramousse (2022) sao apresentadas diferentes
abordagens analiticas e numéricas utilizadas para os fendmenos térmicos, hidrodindmicos e,
principalmente, da transferéncia de massa entre os filmes. Ja Quan et al. (2023), por sua vez, analisaram a
transferéncia de massa usando modelos semiempiricos, no processo de absorcao reativa de CO2 em
solucao misturada de DEEA-HMDA (Dietiletanolamina-Hexametilenodiamina).

O trabalho de Rahbar e Kaghazchi (2005) apresenta um estudo sobre a modelagem de uma torre
de absorcdo empacotada para compostos organicos volateis (VOC), especificamente a separagdo de

vapores de acetona de uma corrente de ar, utilizando dgua como absorvente e recheio de sela Intalox.
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Foram detalhadas as condi¢des operacionais da coluna, como a temperatura e a pressdo, ¢ avaliadas as
influéncias das vazdes de liquido e gas. Além disso, foram calculados os coeficientes de transferéncia de
massa e utilizados métodos graficos para calculo do numero de unidades de transferéncia. O estudo
determinou que houve uma excelente separagdo, cuja eficiéncia foi semelhante a observada em estudos
com outros tipos de recheios, e que essa eficiéncia depende do tipo de solvente, da composi¢cao do VOC e
da queda de pressao.

O estudo de Pirola (2019) investigou o sistema ar-acetona-agua em uma coluna absorvedora de 1
metro de altura, preenchida com recheio do tipo Sulzer. Foram determinados o balango de massa e os
coeficientes globais de transferéncia de massa. Simulagdes realizadas no software PRO/II da AVEVA
apresentaram resultados consistentes com os dados experimentais.

Segundo a revisdo de Hegely et al. (2017), que abrangeu estudos das tltimas oito décadas, foi
possivel avaliar os métodos experimentais para determinagao dos coeficientes de transferéncia de massa
das fases gasosas ¢ liquidas (Kg, K1) e da area interfacial efetiva (a.) em colunas recheadas, considerando
tanto a absor¢ao quimica quanto fisica. Verificou-se que, apesar da variedade de pesquisas, poucos estudos
analisaram o Kr na absor¢do fisica do sistema acetona-agua, como os trabalhos pioneiros de Othmer e
Scheibel (1941; 1944) e White e Othmer (1942). Devido a antiguidade dessas pesquisas, 0 acesso aos
artigos € limitado, o que dificulta a compreensdo detalhada das contribui¢des de cada estudo. Além disso,
a literatura analisada revelou que ha menos trabalhos sobre transferéncia de massa focados no sistema com
acetona, enquanto predomina o foco no dioxido de carbono (CO2), explorando diferentes tipos de recheios
e mecanismos de absor¢ao.

Ainda com base na literatura, como no trabalho de Hemmati et al. (2019) e no banco de dados do
simulador, os principais modelos de transferéncia de massa abordados para colunas empacotadas em
contracorrente, sdo 0s seguintes:

* O Desenvolvido por Onda, Sada e Takeuchi (1968): sdo apresentadas equagdes empiricas para a
area interfacial e os coeficientes de transferéncia de massa em uma absorvedora, utilizando
recheios randoémicos e com reagdo quimica. Inclui também a distingdo entre a area superficial total
fornecida pelo recheio e a area superficial realmente molhada pelo liquido. As equagdes
encontradas por estes autores foram as seguintes:

a' = a,Ah,

(3) G075
ay = a, [1 — exp (—1,45 (;C) >ReL0'1FrL_°’05WeL°’2
-2
@ k-kV B 2ReV0'7ScV,i,k0'333apDi,kV(apdp) ,para d, < 0,015m
i, - —
5,23ReV0’7ScV‘i,k0‘333apDi,kV(apdp) Z,para d, >0,015m
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A partir das equagdes apresentadas, os termos e suas unidades podem ser interpretados da
seguinte forma: a; € a area interfacial total para transferéncia de massa (m?), a,, € area molhada por
unidade de volume da coluna (m?*/m?®), a, ¢ a area especifica do recheio (m?*m?), o. € a tensdo
superficial critica do recheio (N/m), ¢ é a tensdo superficial do liquido (N/m), ki,kL e ki,kV
correspondem ao coeficiente binario de transferéncia de massa das fases liquida e vapor (m/s),
Di,kV ¢ a difusividade do vapor (m?%s), d, é o didmetro nominal do recheio (m), pl é a viscosidade
do liquido (Pa-s), g ¢é a aceleracio gravitacional (m/s?), p;* é a densidade do liquido (kg/m?), &, é
a altura da sec@o do recheio (m), Rey e Re; sdao o numero de Reynolds do vapor e do liquido
(adimensional), Re';, é o numero de Reynolds para fase liquida baseada na éarea superficial
molhada, Scy ; , € o nimero de Schmidt do liquido (adimensional), Fr;, € o nimero de Froude do
liquido (adimensional) e We;, ¢ o nimero de Weber (adimensional).

» O de Bravo e Fair (1982): desenvolvido para colunas com recheios randomicos e tem como base a
teoria dos dois filmes, a qual avalia a resisténcia do filme de cada fase na transferéncia de massa.
Além disso, esse modelo d& continuidade ao modelo de Onda, Sada e Takeuchi (1968), em que
considera a 4rea interfacial e molhada, a geometria e o material do recheio, a tensdo superficial, a
formagdo das gotas no liquido, entre outros. Sua principal correlagdo para transferéncia de massa
com base na area efetiva ¢ mostrada na Equagdo 6, sendo a equagdo para os coeficientes de
transferéncia de massa similar ao modelo de Onda definido pelas Equacdes 4 € 5.

a' = a,Ach,

6) 19,784, (Ca,Rey)*3?05
Ae = P
p

A partir das equagdes apresentadas, a, ¢ a area superficial efetiva por unidade de volume
da coluna (m*m?) e Ca; ¢ o numero capilar do liquido.
Vale ressaltar que o modelo de Rocha, Bravo e Fair (1993) pode ser aplicado para absorcao
e foi estudado para recheios estruturados. Parametros como holdup, queda de pressao, inundacdo
e eficiéncia por transferéncia de massa sdo incluidos neste modelo, além das interagdes entre os
filmes das fases, propriedades fisicas e varidveis geométricas como aumento da area superficial.
= (O de Billet e Schultes (1993): pode ser aplicado tanto para recheios estruturados como randomicos
e possui como base o modelo de dois filmes para transferéncia de massa. Apesar de ndo considerar
diretamente a transferéncia de massa das gotas, este modelo o faz indiretamente, contabilizando os
gradientes de tensdao superficial, os quais influenciam a formagao de gotas. Suas principais
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correlacdes entre a area interfacial e os coeficientes de transferéncia de massa para a fase vapor e
a fase liquida sdo evidenciadas pelas Equagdes 7, 8 ¢ 9.

a' = a,Ach,

-0,2 0,75 -0,45
(7) @ = a 1:5 (usthptL> <(usL)2dhptL> <(usL)2>
¢ p‘/apdh uL o gdh
v 1 p v 0,75 0,333
(8) ki = Cy — d_th,k Rey™"Scy i
— Ny

9) kit =

A partir das equagdes apresentadas, u” é a velocidade superficial do liquido (m/s), dj, é o didmetro
hidraulico (m), h; € o holdup fracionado (adimensional), € € a fragao de vazios do recheio (adimensional),
e Cy e C;, sdo os parametros do coeficiente de transferéncia de massa do vapor e do liquido (adimensional).

Em suma, a andlise da transferéncia de massa e o ajuste de seus modelos sdo indispensaveis para
quantificar e qualificar processos reais de separagdo, contribuindo para o controle, a otimizacao dos
sistemas e a qualidade do produto. Contudo, com base na literatura analisada, ainda hé escassez de estudos
computacionais sobre a aplicacao desses modelos ao sistema acetona-agua em colunas absorvedoras
empacotadas. Além disso, os trabalhos que abordaram esse sistema utilizaram, de forma geral, diferentes

tipos de recheios e condi¢des operacionais distintas das adotadas neste estudo.

2.2.2 Equilibrio termodinamico

Em relag¢do ao transporte ou movimento das fases ao longo do equipamento de separagdo, um
ponto importante a se considerar ¢ o estado termodinamico representado a partir do equilibrio de fases.
Assim, o equilibrio termodindmico refere-se a estabilidade de substancias em diferentes fases (solidos,
liquidos e gases) a uma determinada temperatura e pressdo. Sendo assim, diferentes componentes de
uma mistura podem coexistir em equilibrio de fases em diferentes partes do equipamento.

O equilibrio de fases de uma mistura € controlado pelas leis da termodinadmica e afeta diretamente
a eficiéncia da separacgdo. Esse equilibrio varia com as substancias utilizadas (sistema) e com a faixa das
varidveis operacionais. Sendo assim, o controle das condi¢des operacionais ¢ extremamente importante
para obter a separacdo estimada. Vale ressaltar que, a depender do estado das fases, o equilibrio pode
ser liquido-vapor para absorc¢do, liquido-liquido para extracdo, entre outros (Van Ness; Smith; Abbott,
2000).

No trabalho de Lamprea Pineda et al. (2023), por exemplo, ¢ abordado o equilibrio de
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biosufactantes na melhoria da solubilidade de VOCs hidrofébicos (tolueno, etilbenzeno + m-xileno,
ciclohexano, pentano, hexano e heptano) em agua.

Assim, como o presente estudo se trata da absor¢do do sistema acetona-agua e suas fases
presentes, o equilibrio sera liquido-vapor e esses dados de equilibrio experimentais sdo apresentados na
Tabela 1, a partir da fragdo molar do soluto no liquido e da pressdo parcial do soluto no gas.

Tabela 1 - Dados de equilibrio para o sistema acetona-agua em 293 K. Fonte: Adaptado de Sherwood (1937) apud Geankoplis, Hersel e
Lepek (2018).

Fracao molar da acetona no liquido, Pressdo parcial da acetona no gas,
Xi Pi (mmHg)
0 0
0,0333 30
0,0720 62,8
0,117 85,4
0,171 103

A escolha adequada do modelo termodindmico a ser utilizado no processo ¢ essencial para
representar corretamente os dados das substancias e os pardmetros de interagdo. Surge a necessidade de
estabelecer a equagdo de estado para a fase de vapor, como os modelos de Redlich-Kwong-Soave e
Peng-Robinson, por exemplo, e para modelos de coeficiente de atividade para a fase liquida utilizando
as equacdes de Wilson, NRTL, UNIFAC, entre outros (Van Ness, Smith, Abbott, 2000). A escolha dos
modelos termodinamicos, além de considerar as fases envolvidas, também dependera do tipo das
substancias.

Ahmadpour e Kaviani (2023), por exemplo, apresentaram a torre absorvedora para recuperagao
de acetona, para produgdo de plasticos e fibras sintéticas, em que a condi¢do 6tima estabelecida foi de
20 estagios de equilibrio a pressdao atmosférica. Neste sistema, os autores utilizaram o modelo de Van
Laar e deixaram clara a possibilidade de também utilizar o0 modelo de Margules com dois pardmetros.
Haja visto que, nesse trabalho, o estudo foi focado nas determinagdes termodinamicas, em que foi feita
uma simulagio do processo de separacdo usando o software Aspen Plus®, porém a modelagem nio
incluiu parametros ligados a transferéncia de massa e a hidrodinamica, de maneira que os autores
ressaltaram a necessidade de estudos complementares.

O estudo de Barbieri, De Guido e Moioli (2024) investigou dados experimentais isobaricos de
equilibrio liquido-vapor para o sistema propanol-agua sob pressoes de 60 kPa e 80 kPa. Foram
considerados diferentes modelos termodindmicos (NRTL, UNIFAC, Wilson e PSRK), porém a

regressao dos parametros de interagdo binarios foi realizada para o modelo NRTL. Observou-se que,
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para os dados isotérmicos, o modelo PSRK apresentou o melhor desempenho, enquanto para os dados
isobaricos, os modelos NRTL (apds a regressdo) e UNIFAC demonstraram melhor ajuste.

Ja Kooijman e Taylor (2006) e Oliveira (2003) observaram que modelos como NRTL também
sao bastante adequados para o equilibrio liquido-vapor do sistema acetona-agua ou misturas nao ideais,
devido a um bom ajuste com dados experimentais.

Em resumo, a atencdo para o equilibrio das fases ¢ essencial para uma boa eficiéncia dos
equipamentos de separagdo, podendo ser influenciada a partir do tipo das substancias, das condigdes

operacionais e das fases presentes.

2.2.3 Numero de estagios teoricos (NETS)

Para determinar a eficiéncia do processo de transferéncia de massa para remog¢ao de componentes
de uma corrente gasosa, o nimero de estagios em uma torre de absor¢do ¢ um indicador importante.
Segundo Seader, Henley e Roper (2010), o nimero de estadgios pode ser:

= Real: representa o nimero de pratos ou bandejas necessarios para garantir a separagcdo desejada
sob condigdes reais em uma coluna de absor¢do. Consideram-se as ineficiéncias dos equipamentos

e suas influéncias na eficiéncia da separagao.

= Tedrico: representa uma estimativa (projecao) do niimero de pratos que seriam necessarios para
garantir a separacdo desejada em uma coluna que ndo contenha bandejas, como por exemplo nas
colunas empacotadas, que € o foco deste estudo.

Para determinar, de maneira intuitiva, quantos estagios teéricos (NETS - Number of Equilibrium
Theoretical Stages) sdo necessarios para atingir uma determinada eficiéncia de separagdo da coluna, uma
das formas ¢ utilizar o diagrama McCabe-Thiele como uma ferramenta grafica. A depender do
equipamento, o grafico pode ser construido e interpretado de formas diferentes.

Filarsky, Schmuck e Schultz (2019), por exemplo, adaptaram o diagrama McCabe-Thiele para
determinar os niimeros de estagios necessarios para requisitos de alta pureza no processo de absor¢ao. A
andlise foi feita para um cendrio que permitisse o armazenamento imediato de gas na forma de hidratos
através do exemplo de gas natural simulado, o qual é composto por metano, etano e propano.

Geankoplis, Hersel e Lepek (2018) ilustraram o diagrama para a absor¢ao do sistema acetona-agua,
em que, na sua construcao, ¢ evidenciada a linha de operacao e a linha de equilibrio com base nas principais

composi¢des da acetona no gas e no liquido, sendo mostrado na Figura 8.
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Figura 8 - Determinagdo do NETS para absor¢do contracorrente do sistema acetona-agua. Fonte: Adaptado de Geankoplis, Hersel e
Lepek (2018, p.947).

Do exposto, existe uma diferenca no tratamento de colunas com pratos € com recheio, em que para
colunas empacotadas, utiliza-se o0 método grafico de determinagdo do nimero de estagios tedricos, o qual

¢ importante para justificar a eficiéncia da separacao da coluna.

2.3 Aspectos hidrodinAmicos na coluna

O estudo da hidrodindmica nas torres absorvedoras € essencial para analisar como as fases liquida
e gasosa interagem e como isso afeta o equilibrio, a eficiéncia da absor¢do e a seguranga operacional,
assim evitando custos e problemas que prejudiquem o equipamento.

Geralmente, os principais fendmenos envolvidos na hidrodinamica das absorvedoras sdo o fluxo
das fases, zona de inundacao, holdup e a queda de pressdo, os quais serdo descritos a seguir, sendo seus

respectivos fundamentos tedricos baseados em Mackowiak e Hall (2010).

2.3.1 Fluxo das fases

Os fluxos das fases estdo intimamente ligados ao arranjo no equipamento, em que o fluxo
contracorrente ¢ o mais empregado por maximizar a transferéncia de massa. A velocidade e a turbuléncia
das fases sdo importantes nesse cenario, de modo que aumente o tempo de contato das fases ao longo do
recheio da coluna e atinja a eficiéncia de separacdo desejada.

Hanusch, Rehfeldt e Klein (2018), por exemplo, ressaltaram a importancia de se estudar a ma
distribuicdo das fases nas colunas com recheios randomicos, em que parametros operacionais e
experimentais podem ter influéncia. A analise apresentada por estes autores foi feita na planta piloto em
que foi analisada a dependéncia da distribui¢cdo do liquido diante de trés tipos de recheios, juntamente com

a variacdo de suas dimensdes e das vazdes das fases.
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2.3.2 Zona de inundacao (flooding)

A zona de inundagdo esté relacionada diretamente ao dimensionamento da torre e ao descontrole
das vazodes das fases. Por isso, ¢ importante determinar o limite ou valores maximos para estas variaveis.
Esse caso existe quando se tem uma despropor¢ao entre o fluxo de chegada de particulas e o fluxo de
coalescéncia na area de contato, acarretando a grande concentragdo de particulas na interface de contato
gas-liquido.

Se a vazao do gas for significativamente maior que a vazao do liquido, ocorrera o arraste das gotas
de liquido pelo gas. Agora, se o fluxo gasoso for muito menor que o fluxo liquido, ocorrera a formagao de
uma regido vazia. Em ambos os casos, hd uma transferéncia de massa incompleta, o que leva a uma baixa
separagdo, devido a inexisténcia de uma boa area de contato entre as fases. A inundagdo €, portanto, um
fator hidrodinamico que, além de elevar a queda de pressao na torre, resulta na incapacidade da coluna de
absorcdo de continuar operando com eficiéncia. Por isso, segundo Caldas et al. (2007), geralmente as
colunas com recheios sdo operadas com cargas entre 30 e 80% do ponto de inundagao.

Nesta linha de pesquisa, Delahanty, Hughes e Garimella (2021) focaram em caracterizar os limites
de inundacdo usando o sistema de absor¢do amonia-agua. Eles determinaram experimentalmente que os
limites de inundagao foram bem previstos pelo modelo de Wallis (1969), no qual as correlagdes sao feitas
para andlise da queda de pressio e inundagdo. Vale ressaltar que esse e¢ os demais fendmenos
hidrodinamicos nao sao tao explorados computacionalmente, havendo poucos estudos principalmente para
o sistema usando acetona.

A inundac¢do ocorre em varios equipamentos de separagdo, pois, além das colunas de absor¢do, a
inundacao também pode ocorrer nas destiladoras e nas extratoras. Este fendmeno pode ser analisado
visualmente e experimentalmente no proprio equipamento. Soboll, Hagemann e Kockmann (2017)
mostram, através da Figura 9, o funcionamento de uma extratora funcionando, experimentalmente, em
condicdo normal e em inundacao (flooding). Assim, de acordo com a imagem da esquerda, ¢ possivel ver
experimentalmente que a coluna esta funcionando normalmente, devido ao borbulhamento da fase gasosa
no liquido, havendo assim uma transferéncia de massa normal. Ja na imagem da direita, € possivel ver
experimentalmente que a coluna nao estd funcionando normalmente e que estd inundando, ja que nao ha
o borbulhamento da fase gasosa no liquido (grande coalescéncia das fases no interior e na parede da
coluna) e que foi gerado uma segunda fase continua que acarretou na obstrucao da torre, havendo uma

transferéncia de massa prejudicada.
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Figura 9 - Andlise experimental de uma extratora operando normalmente e com inundagdo. Fonte: Adaptado de Soboll, Hagemann e
Kockmann (2017).

Vale ressaltar, com base na inundagdo e nos demais fenomenos hidrodinamicos, que estes nao sao
tao detalhados computacionalmente na literatura, havendo poucos estudos, principalmente, para o sistema
usando acetona e para poucos cenarios de testes.

Como pode ser visto na Figura 10, normalmente a condi¢cdo de inundagao ¢ calculada a partir da
queda de pressdo neste ponto e ¢ mais analisada, pela literatura, em colunas com pratos ou com recheio
estruturado, nas quais os simuladores comerciais utilizam, geralmente, os modelos de Stichlmair, Bravo e
Fair (1989) e Wallis (1969). Além disso, € possivel mensurar a zona de inundag¢ao a partir das velocidades
do liquido e de carga. A zona de carga (loading) ¢ quando o aumento da velocidade do gas causa a variagao

da inclinagdo da curva, elevando assim a perda de carga.

Condigao de inundagao

— \ - —

log (queda de pressao)

log (taxa de gas)

Figura 10 - Zona de carregamento e inundagdo diante da queda de pressdo para colunas empacotadas. Fonte: Adaptado de Albright et al.
(2008, p.1035).
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Diante do trabalho de Wolf-Zollner, Seibert e Lehner (2019), € possivel analisar uma comparagao
da aplicabilidade entre esses e outros modelos apresentados na literatura. Assim, no presente estudo, o
modelo de Billet e Schultes (1999) foi adotado para o célculo do ponto de inundagdo pelos seguintes
critérios:
e Apresenta uma equagdo definida para o ponto de inundagdo, sem ser diretamente a partir da queda de
pressao;
e O modelo expde uma boa exatidao e pode ser aplicado para colunas com recheios randomicos;
e O modelo também ¢é importante por ser mais completo, ja que trabalhos dos mesmos autores sdao
focados em outros fenomenos como Aoldup e transferéncia de massa.
Diante do modelo de Billet e Schultes (1999), suas equagdes para a velocidade do gas no ponto de

carga (U 1,) € no ponto inundagdo (Ug r;) sdo apresentadas, respectivamente, pelas Equagdes 10 e 11:

(10) UG,Lo =

(11) Ugri = \/—\/7 (S—hLFL) hLFl\/E
,’ Pe

Deste modo, com base em Haushofer et al. (2023) e sendo implementado automaticamente nos

simuladores, como o Aspen Plus®, foi determinado que, para ndo ocorrer o fendmeno de inundagio na
coluna absorvedora, a velocidade de carga do géas deve ser no maximo 80% da velocidade do gas no
ponto de inundagdo. Assim, o limite operacional pode ser evidenciado pela Equagao 12:
(12) SemInundacao: Ug 1, < 0,8.Ug
Assim, analisando o que hé existente na literatura, ¢ possivel constatar que o modelo de Billet e
Schultes (1999) ¢ bastante empregado para analisar o fendmeno de inundagdo em colunas com recheios
randomicos. Sendo assim, este modelo foi adotado no presente estudo com o intuito de confirmar, a partir
do uso da modelagem numérica, o que foi observado experimentalmente por Barbosa e Gois (2024), em
que as configuracdes de vazdes foram operadas e visualmente observadas sem a presenga de inundacao na

coluna absorvedora.

2.3.3 Holdup da fase liquida
Durante o processo de transferéncia de massa das colunas absorvedoras, esse parametro ¢ a
quantidade de liquido retido nos espagos vazios do recheio, como acontece no ponto de inundacao. Este
fator estd intimamente ligado a area interfacial disponivel para o contato, impactando assim na eficiéncia

de absorgao.
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E importante o controle da fragdo de holdup, pois valores elevados significam o arraste do liquido
e altas quedas de pressdo, acarretando problemas operacionais nos equipamentos de separacdo. Assim,
visando a otimizacao, espera-se manter baixos valores de holdup nas operagdes de transferéncia de massa
(Richardson; Harker; Backhurst, 1990).

Na literatura, Fu et al. (2020) investigaram, com dados de laboratorio, o ~oldup em uma coluna
com recheio aleatdrio de anéis de Pall, no processo de remog¢ao de CO». Foi determinado que a abordagem
hidrodinamica estabelecida previu o holdup da coluna e o célculo da area interfacial, além de estabelecer
que o holdup e a velocidade do liquido sdo maiores na superficie da parede do equipamento.

Niegodajew et al. (2018) e Velo, Carvalho e Hamada (2018) também estudaram, em escala
laboratorial, o comportamento do koldup em colunas empacotadas, sendo, respectivamente, no reator de
leito gotejante e na destiladora. Ambos usaram agua como liquido e anéis de Raschig como recheio.
Concluiram também que houve uma boa concordancia dos resultados com as correlagdes da literatura,
além de que o material do recheio apresentou um 4oldup relativamente alto.

No presente estudo, ndo houve a disponibilidade dos dados experimentais de holdup da
absorvedora em foco para serem validados. Assim, os dados serdo obtidos somente da simulagdo com base
na transferéncia de massa. Além disso, correlagcdes empiricas de holdup também foram adotadas da
literatura com o intuito de verificar a consisténcia da faixa do #oldup simulado, para assim determinar qual
correlagdo dentre as estudadas € mais adequada para o sistema acetona-agua e qual ¢ mais condizente com
as simulagdes. As principais correlagdes adotadas da literatura para representar a absorvedora com
recheios randomicos, diferentemente das outras correlagdes existentes, foram:

e Bemer e Kalis (1978): foi derivada assumindo a forca de resisténcia dominante. Sua correlagao

matematica ¢ evidenciada com base na seguinte Equagao 13:

(13)  h, = 0,34a,3U,*

A partir da equagdo apresentada, os termos e suas unidades podem ser interpretados da
seguinte forma: 4. € o holdup adimensional total da fase liquida, a, ¢ a area especifica do recheio
(m?*/m?) e U}, ¢ a velocidade superficial do liquido (m/s).

e Engel, Stichlmair e Geipel (1997): consideram a forga viscosa e outras propriedades do liquido,
como a tensdo superficial. Sua correlacdo matematica € evidenciada com base na seguinte Equacao

14:

h, = h:h,A;

1/6 1/10 1/8
(14') h. =093 <UL2aT> <|.1L2aT3> (O-LaT2>
t — Y 2
g pL°g 9gpL

A partir da equagdo apresentada, h; € o holdup fracionado (adimensional), /4, ¢ a altura da

secdo do recheio (m), a; ¢ a area da secdo transversal da coluna (m?), p; ¢ a massa especifica do
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liquido (kg/m?), y,; ¢ a viscosidade do liquido (Pa-s) e g ¢ a acelerag¢do gravitacional (m/s?).
e Mackowiak e Hall (2010): foi derivada assumindo a for¢a viscosa. Sua correlagdo matematica ¢é

evidenciada com base na seguinte Equagdo 15:

1/3
ap2/3 (%) UL1/3
L

15 h=> (3)
L= 7\
4
Assim, analisando o que ha existente na literatura, € possivel constatar estudos em que a simulacao
¢ mais voltada para outros sistemas e equipamentos, em relagdo ao do presente estudo, além da exploracao
ser mais experimental, em que sdo testados poucos tipos de recheios e possuem custos com os aparatos

experimentais.

2.3.4 Queda de pressao (AP)

Este fenomeno refere-se a resisténcia que o recheio oferece ao fluxo das fases e estd intimamente
ligado aos outros fenomenos hidrodinamicos. Ainda com base em Mackowiak e Hall (2010), quando a
queda de pressdo atinge um certo limite em que dificulta o fluxo do liquido pelo recheio, ha a formagao
do ponto de inundacdo, o que dificulta o fluxo do liquido pelo recheio e consequentemente impacta
diretamente na eficiéncia da absor¢do e em problemas operacionais.

A queda de pressdo, além de afetar diretamente a inunda¢do, também influencia diretamente o
holdup da coluna. Assim, visando uma boa eficiéncia de separacao, deve-se observar bem os fendomenos
hidrodinamicos e suas interagdes, em que o ideal sdo baixas quedas de pressao e holdup, evitando assim
pontos de inundagao.

Biard, Couvert e Giraudet (2018), por exemplo, analisaram, a partir de simulacdes, a queda de
pressao e os fendmenos hidrodinamicos em colunas com recheios para absor¢ao de VOCs usando agua e
solventes organicos. Porém, eles fixaram o recheio com anéis de Pall metalicos e utilizaram os modelos
de Billet-Schultes e de Mackowiak para estes fatores interligados a transferéncia de massa. Neste trabalho,
os autores concluiram que a queda de pressdo aumentou quando se utilizaram solventes organicos, em
comparagdo com a agua.

Sendo assim, com base na literatura apresentada e em trabalhos, como o de Khadanga et al. (2024)
e Son e Won (2019), a queda de pressdo ¢ bastante estudada tanto a nivel experimental como
computacional, ja que a partir desta € possivel realizar a analise em outros fatores hidrodinamicos que
comprometem a eficiéncia da coluna de absorc¢ao.

A vista disso, no presente estudo, a queda de pressio sera avaliada a partir do modelo de
Stichlmair, Bravo e Fair (1989) e o modelo Sherwood-Leva-Eckert (SLE) apresentado por Strigle (1994),

j& que o trabalho destes autores envolve o desenvolvimento de dados experimentais para sistemas ar-
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agua. Vale ressaltar que outros modelos existentes divergem do presente sistema, pois sdo aplicados para

recheios randomicos de materiais e geracdes mais novas, ou para recheios estruturados.

2.4 Eficiéncia da separacao

Em processos industriais, ¢ de extrema importancia o monitoramento do equipamento, € uma das
formas de avaliar o desempenho e ter nogao se as colunas de absorcao estao cumprindo com suas fungdes
de separagao ¢ através de calculos quantitativos de eficiéncia.

A determinacdo da eficiéncia de separacdo ¢ importante pois, além de estar conectada com o
equilibrio das fases, a transferéncia de massa e a termodinamica, esta impacta na qualidade do produto e
¢ um dos principais objetos de estudo para a otimizacdo da coluna, visando a reducdo de custos e recursos.

Ao aplicar modelos ja estabelecidos na literatura para absorvedoras, ¢ possivel prever a eficiéncia
da transferéncia de massa, otimizando assim as condi¢des operacionais e garantindo um projeto adequado
da coluna de separagdo. Além disso, a validagdo através destes modelos existentes para esta torre fornece
uma base cientifica sélida para decisdes de projeto e operacionais, visando assim a melhoria da eficiéncia
global.

O modelo mais empregado de eficiéncia para colunas de absorgao ¢ o calculo da HETP (Height
Equivalent to a Theoretical Plate), enquanto o modelo de Murphree ¢ empregado para colunas com pratos
reais. De acordo com a literatura, a exemplo de Geankoplis, Hersel e Lepek (2018), a eficiéncia para
colunas empacotadas ¢ mensurada a partir da HETP e ndo da altura da unidade de transferéncia (Height of
a Transfer Unit - HTU). Assim, como o presente estudo ¢ focado na coluna com recheio aleatdrio (pratos
teodricos), o foco serd analisar no simulador a eficiéncia a partir da HETP, sendo esse célculo incluido no

Aspen Plus®.

2.4.1 Altura equivalente a um prato tedrico (HETP)
Em Mackowiak (2015), esse modelo ¢ bastante usado na pratica para as colunas com recheios, as
quais ndo possuem nenhum prato real. A eficiéncia das colunas ¢ calculada através da altura necessaria
desta coluna para alcangar a eficiéncia de uma tnica placa tedrica. De forma simplificada, a HETP pode

ser calculado através da Equacao 16 abaixo:

(16) HETP = ——
NETS

, sendo H a altura da se¢do de recheio da coluna (m) e NETS o numero de estadgios tedricos.

Para uma maior eficiéncia, o modelo deve apresentar menores valores da HETP, sendo assim uma
relagdo inversa. Alguns fatores afetam esse calculo, como o tipo e tamanho do recheio (area superficial
por unidade de volume), as vazdes e distribui¢des das fases, as pressdes, as propriedades fisicas, entre

outros (Kister, 1992).
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A partir da Figura 11 € possivel observar, ao longo de uma determinada variavel de entrada, que a
melhor eficiéncia de separacdo e melhor distribuicdo de liquido estdo associadas a um baixo valor da
HETP, respeitando os limites operacionais de inunda¢ao. Assim, altos valores da HETP significam que a

coluna precisaria ter mais pratos tedricos para ajudar na ma distribui¢do do liquido.
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Figura 11 - Perfil de eficiéncia da HETP para colunas empacotadas. Fonte: Adaptado de Albright et al. (2008, p.1034).

Na literatura, varios sdo os estudos apresentados sobre a importancia do calculo da HETP em
equipamentos como as absorvedoras e destiladoras. Starrantino et al. (2023), por exemplo, focaram em
correlagdoes da HETP para colunas com recheios estruturados em sistemas com hidrocarbonetos. Para isso,
eles realizaram uma analise de sensibilidade para determinar o efeito das propriedades fisicas na previsao
da HETP, sendo esta anélise realizada com simulagdes de Monte Carlo. Foi determinado que, para recheios
estruturados, os modelos de Billet-Schultes e de Song obtiveram as melhores performances.

J& o trabalho de Van Duc Long et al. (2020) ressaltou a medi¢do da HETP por uma perspectiva
industrial, em que foram realizadas simulag¢des, no Aspen Hysys®, de uma coluna com recheio estruturado
e sistema envolvendo diclorodifluorometano (Freon-12). Os resultados simulados obtiveram boa
concordancia com dados experimentais de uma destiladora industrial em batelada. Outros estudos, como
o de Poschmann et al. (2023), também analisaram o calculo da HETP em destiladoras com recheios
estruturados, porém focaram em medi¢des experimentais e utilizaram o sistema ciclohexano/n-heptano.

Pirola e Mattia (2021) analisaram a HETP de maneira superficial e, de acordo com a Equagdo 16
j& mencionada, focaram no efeito da variagdo do recheio na absor¢do do acetato de etila (VOC) presente
no ar. Para isso, cles utilizaram duas colunas, uma com recheio estruturado e a outra com recheio
randomico, e simularam no software AVEVA PRO/II. Foi determinado que a simulagdo obteve uma boa

concordancia com os dados experimentais e que a eficiéncia das duas colunas foi semelhante.
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Assim, a respeito da andlise da HETP, com base na literatura atual, hd muitos trabalhos que
envolvem destiladoras, que utilizam recheios estruturados e sistemas diversos. Assim, o presente estudo
diverge por trazer investigacdes especificas, a partir da simulagdo computacional no Aspen Plus®, de uma
absorvedora com recheio randémico e sistema com acetona-agua. Além disso, mais um fator distintivo ¢
que a analise da HETP em estudo sera feita a partir da modelagem rate-based, a qual sera calculada para
cada um dos modelos de transferéncia de massa: Onda (1968), Bravo-Fair (1982) e Billet (1993).

De modo geral, a revisdo realizada da literatura aqui apresentada, aborda mais a anélise dos
fendmenos de uma perspectiva experimental e limitada (fenomenos isolados, sistemas especificos e certos
tipos de equipamentos, como a destiladora e o reator) em relagdo ao envolvido no presente estudo, o qual
aborda uma investigagdo por uma perspectiva computacional da hidrodindmica, dos fenomenos de

transporte interligados e da eficiéncia de em uma absorvedora laboratorial usando o sistema acetona-agua.

2.5 Modelagem e simulacio computacional

O estudo de modelagem e simulagdo de um processo consiste em um conjunto de equagdes
matematicas que corresponde a um sistema fisico-quimico, representando a relacao entre as entradas e
saidas do sistema. Sua relevancia esta na capacidade de analisar sistemas experimentalmente complexos,
prever comportamentos e cenarios para auxiliar na tomada de decisdes, otimizar o processo € permitir
analises em ambiente controlado (Shinnar, 1978).

Assim, as principais vantagens da modelagem e simulacdo sdo: redugdo de custos e tempo,
flexibilidade para explorar diferentes cendrios, facilidade de interpretagdo dos resultados,
interdisciplinaridade, maior seguranca operacional e a possibilidade de explorar condi¢des extremas do
processo. Ja as principais desvantagens sdo: dificuldade em selecionar e desenvolver modelos adequados,
complexidade dos processos reais, tempo elevado para modelagem de sistemas complexos, dependéncia
de dados empiricos para validac¢do, complexidade no uso dos sofiwares, entre outros (Law, 2015).

O processo de modelagem e simulagdo ¢ representado por etapas organizadas e interconectadas
que permitem estudar um sistema real. Com base no diagrama, ilustrado na Figura 12, proposto por
Schlesinger (1979), o ciclo pode ser representado pelas seguintes etapas:

I.  Realidade de interesse: corresponde ao fendmeno ou problema a ser investigado;
II.  Confirmagao: garante que os objetivos e requisitos do estudo sejam claramente estabelecidos;
III.  Modelagem: constréi-se um modelo matematico, composto por equagdes diferenciais e férmulas
que representam o sistema real;
IV.  Validacdo: verifica-se se o modelo reproduz com precisdo o comportamento observado na

realidade;
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VL

VIL

VIIL
IX.

Implementacao de software: o modelo matematico é convertido em um modelo computacional que
envolve programac¢ao, como Python ou MATLAB;

Verificagdo: antes de executar simulagdes, ¢ assegurado que o software funcione sem erros de
implementagao;

Resultados da simulagdo: os resultados sdo gerados e analisados, sendo comparados com dados
reais;

Atividades de modelagem e simulagdo: incluem o desenvolvimento e ajustes dos modelos;

Atividades de avaliagdo: sdo analises criticas continuas para validar a precisao e a relevancia do

estudo.
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Figura 12 - Visdao simplificada do processo de verificagdo e validagdo do modelo. Fonte: Adaptado de Schlesinger (1979).

O trabalho de Li et al. (2015) desenvolveu modelos de transferéncia de massa para simular a

absorc¢ao quimica de CO; por solugdo aquosa de monoetanolamina (MEA) em colunas empacotadas. Foi

utilizada uma metodologia que integrou modelagem computacional de transferéncia de massa,

transferéncia de calor e dindmica de fluidos. O modelo proposto permitiu simular detalhadamente a

distribuicdo de concentracdo, temperatura e velocidade nessas colunas. Os resultados mostraram uma

concordancia satisfatoria entre simulagdes e dados experimentais, validando o método tanto para sistemas

em escala piloto quanto industrial.

No mapeamento de referéncias envolvendo a modelagem e simulacdo, em sintese, estudos se
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destacaram, como:

e O trabalho de Moradi, Bahmanyar e Azizpour (2024), que explorou a extragdo de acetona da dgua
usando simulagdes de dindmica molecular;

e A pesquisa de Meziane et al. (2023), que focou na modelagem da combustdo de acetona em
reatores agitados;

e O estudo de Shekhar (2015), que simulou uma coluna de adsor¢do no software Aspen Adsim para
remoc¢ao de acetato de etila do ar;

e Os trabalhos de Hemmati et al. (2018, 2019), que simularam, no software Aspen Plus, a absorc¢ao
do CO; por solugdo aquosa de monoetanolamina (MEA) usando os modelos baseados nas taxas de

transferéncia de massa (Onda, Bravo-Fair e Billet).
Assim, observa-se que, na busca por os estudos de modelagem envolvendo absor¢do com acetona, a

literatura geralmente aborda sistemas que incluem outras substancias ou equipamentos distintos dos

processos convencionais de absorgao.
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CAPITULO 3

Materiais e Métodos

45



. ¢ Programa de Pés-Graduacido em
Mitsuo Watanabe Neto xp PEQ ‘ Engenharia Quimica

3 MATERIAIS E METODOS

No presente capitulo serdo apresentados os materiais e os métodos utilizados na presente pesquisa,
sendo o principal equipamento o computador. Primeiramente serd apresentado o equipamento de
absorcao fisica utilizado nas simula¢des, bem como a fonte dos dados experimentais de transferéncia de
massa e das composi¢des do soluto, obtidos no estudo de Barbosa e Gois (2024). Em seguida, sera
apresentado o procedimento computacional realizado deste equipamento no simulador comercial Aspen
Plus® V.10, para validagdo dos dados experimentais e a exploragdo dos quesitos: hidrodindmica,
geometria, transferéncia de massa e seus impactos na eficiéncia do equipamento. Vale ressaltar que os
conjuntos de dados experimentais de entrada e os resultados das simulac¢des receberam tratamento no
software Microsoft Excel.

Ressalta-se que ndo houve pesquisa experimental no presente estudo, uma vez que os dados
utilizados foram obtidos da literatura. Além disso, a coluna absorvedora laboratorial foi considerada,

neste estudo, como um modelo fisico para as simula¢des realizadas no software Aspen Plus ®.

3.1 Coluna de absorc¢ao

Os dados-base utilizados neste estudo foram coletados em coluna de absor¢cdo com recheio, de
anéis de Raschig de vidro. A coluna ¢ localizada no laboratério de processos de separagdo, na
Universidade Federal da Bahia (UFBA), e pode ser mostrada pela Figura 13. As principais caracteristicas

e dimensoes da coluna estdo evidenciadas na Tabela 2.

Figura 13 - Coluna absorvedora com anéis de Raschig.
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Tabela 2 - Caracteristicas e dimensées da coluna de absor¢do.

Caracteristicas Tipos e Valores
Sistema Ar-acetona-agua
Altura da Coluna (m) 1,00
Diametro da coluna (m) 0,07
Recheio randomico Anéis de Raschig
Material do recheio Vidro
Dimensao do recheio (mm) 9,5
Altura de recheio (m) 0,79

Os dados experimentais, que sao utilizados no presente trabalho, foram coletados por Barbosa e
Gois (2024) através da absorvedora, mostrada na Figura 13, e sdo utilizados no presente trabalho para
validacao das simulagdes realizadas para obtengao do coeficiente volumétrico de transferéncia de massa
da fase liquida (Kyr.a). Vale ressaltar que os resultados experimentais determinados nessa literatura foram
apresentados no Anexo B.

Esses dados experimentais sdo apresentados na Tabela 3, onde (Vacet) ¢ a vazao massica alimentada
da acetona; (Var) a vazdo massica do ar alimentado; (L) a vazdo massica da dgua pura alimentada; (L/V) a
razdo entre a vazdo de dgua e a vazao total de gas; (AP) a queda de press@o da coluna; (yq+1) a fragdo de
acetona no ar alimentado e (xn) a fragdo massica de acetona absorvida na agua. As anélises dos fendmenos
foram realizadas utilizando-se trés arranjos ou configuragdes de vazdes, com o intuito de facilitar o
entendimento das variagdes e combinacdes de parametros utilizados. Isto significa que, para cada arranjo
formado pela vazao de acetona e de ar, foram feitas 5 variagdes da vazdo de dgua, medindo-se entdo a
concentracdo de acetona na saida do liquido. Informagdes mais detalhadas sobre o procedimento

experimental destes dados podem ser obtidas em Barbosa e Gois (2024).
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Tabela 3 — Dados-base e coletados na coluna absorvedora em escala laboratorial. Fonte: Barbosa e Gois (2024).

Vacet | Var L AP x10°3 | Concentragdo o
(¢/min) | (¢/min) | (/min)| Y (Pa) | Yo+t X107 acetonana |- o

agua (g/L)
860 | 1,75 1,167 0,3235 3,23
Configuragio 900 | 1,84 1,128 0,2549 2,55
1 038 | 490 940 1,92 1,118 7,76 0,2641 2,64
1000 | 2,04 1,113 0,2336 2,33
1400 | 2,12 1,123 0,2458 2,46
i 860 | 0,88 1,083 0,4333 433
Configuragao 900 0,92 1,128 0,5004 5,00
2 062 | 980 | 940 | 0,96 1,147 6,33 0,4898 4,90
1000 | 1,02 1,137 0,5447 5,44
1400 | 1,06 1,142 0,4882 4,88
) 860 | 0,58 1,083 0,5874 5,87
Configuragao 900 | 0,61 1,167 0,8908 8,90
3 085 | 1470 | 940 | 0,64 1,147 5,78 0,7216 721
1000 | 0,68 1,054 0,9702 9,69
1400 | 0,71 1,162 0,5248 525

3.2 Simulador Aspen Plus®

As simulagdes no Aspen Plus® foram realizadas obedecendo a uma sequéncia de condigdes e dados
do sistema alimentado. Isto significa que, para cada uma das trés configuragdes de vazdo, as principais
sequéncias de informagdes preenchidas no simulador foram as seguintes:

I. O cadastro dos componentes envolvidos;
II. A avaliacdo e regressdao do modelo termodinamico com o sistema acetona-agua;

II. O preenchimento das correntes e variaveis da absorvedora;

IV. A simulagdo com modelagem de equilibrio;

V. A simulagdo com modelagem rate-based e suas respectivas analises de sensibilidade.

No presente estudo, optou-se pelo modelo termodindmico NRTL para representar o coeficiente de
atividade do sistema acetona-agua. Essa escolha deve-se a ndo idealidade desse sistema binario, além da
capacidade do modelo de incorporar parametros ajustaveis, os quais caracterizam com precisao as forgas
atrativas e repulsivas especificas entre os componentes. O modelo NRTL também se mostrou adequado
para representar o equilibrio liquido-vapor (VLE) e sistemas com diferencas significativas de polaridade
e tamanho molecular.

Este modelo deve ser fidedigno e representar precisamente os dados experimentais do sistema

acetona-agua. Assim, para isso, foi feita no simulador uma regressao dos parametros binarios desse

48



. \ g Programa de Pés-Graduagdo em
Mitsuo Watanabe Neto KP PEQ ‘ Engenharia Quimica

modelo diante do banco de dados “BVLE025” presente no NIST (National Institute of Standards and
Technology) e evidenciada na Figura 14, onde ha dados experimentais de equilibrio para diversos sistemas

e condi¢des operacionais.

Experimental data

Usage TEMPERATURE PRESSURE X X Y Y

K ~  Nfsgm ~ ACETONE ~ H20 ~ ACETONE ~ H20 -
STD-DEV 0.1 0.1% 0.1% 0 1% 0
DATA 373.124 101000 0.003 0,997 0,044
DATA 373.124 101000 0.011 0, 0.204
DATA 376,325 101000 0,011 0, 0,147
DATA 357,823 101000 0,025 0,975 0,422
DATA 348,124 101000 0,054 0,946 0,615
DATA 348,223 101000 0,082 0,918 0,678
DATA 341,424 101000 0,104 0,896 0,73
DATA 337,724 101000 0.156 0,844 0,791 0,209
DATA 337.124 101000 0,194 0,306 0,795 0,205
DATA 336,424 101000 0.262 0,738 0.855 0,145
DATA 336,924 101000 0.33 0,67 0.825 0,175
DATA 335,524 101000 0.445 0,555 0.832 0,168
DATA 333,524 101000 0,795 0,205 0.896 0,104
DATA 333,124 101000 0,941 0,059 0,959 0,041

Figura 14 - Banco de dados experimentais para o VLE do sistema acetona-dgua no Aspen Plus®.

Apos essa etapa, estabeleceu-se o estado estacionario e cadastrou-se o equipamento absorvedor,
incluindo suas correntes de entrada e saida, vazoes e fracoes massicas, conforme os dados da Tabela 3.
Adotaram-se também a temperatura e a pressdo ambiente (25 °C e 1 atm), e as quedas de pressdo da coluna
foram simuladas e validadas.

Em seguida, como pode ser mostrado na imagem do programa apresentada na Figura 15, foi
estabelecido o modelo de equilibrio e foram preenchidos os dados do equipamento como o NETS, sem
condensador e sem refervedor, sendo estes fatores exigidos pelo simulador, ja que nele, a absorvedora esta
contida dentro do bloco de destiladoras. Vale ressaltar que no “tipo do calculo” requerido pelo simulador,

¢ disponibilizada a op¢ao tanto de equilibrio como de rate-based, sendo este adotado posteriormente.

& Configuration |@Streams |@Pressure |Ccnc|E|15E|‘ Reboiler | 3-Phase |Cnmments |

Setup options

Calculation type Equilibrium -

Murnber of stages | | $| [ Stage Wizard |
Condenser None -
Reboiler None -
Valid phases Vopor-Liquid -
Convergence Standard -

Mreratinn cherificratinne

Figura 15 - Configuragdes exigidas pelo equipamento absorvedor.
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A faixa de NETS considerada para a absorvedora no presente estudo foi entre 2 e 4 estagios
teoricos, os quais foram determinados a partir do método grafico de McCabe-Thiele. Para isso, a linha de
equilibrio foi representada a partir dos dados da Tabela 1, enquanto a linha de operagao foi montada para
cada vazao de gas e agua (configuragdes de acordo com a Tabela 3). Diante dos varios graficos gerados
devido aos diferentes valores de vazdes, para determinag¢do do nimero de estagios teoricos da coluna, foi
estabelecida uma faixa entre 2 e 4 estagios tedricos para analise dos fendmenos internos da coluna.

Além disso, foram preenchidos no software os seguintes dados de entrada: o equilibrio liquido-
vapor, a queda de pressdo coletada experimentalmente, recheio randomico de Raschig com material
ceramico de dimensdo 10 mm, além de suas respectivas dimensdes ¢ da coluna, como evidenciado na
Figura 16. Entretanto, deve-se salientar que nenhuma reagao entre a acetona e a agua foi cadastrada, ja que

possuem grande afinidade e estabilidade.

Section type Trayed '@ Packed

Packing Type) RASCHIG -

Packing characteristics

Vendor GENERIC * Section diameter 0,07 meter - Update parameters
Material CERAMIC * Packing size 0009525 meter A
Dimension 0.375-IN OR 10-MM * Packing factor 1400| | 1/m

Packed height
Packed height per stage (HETP) 01975  meter
@ Section packed height 0,79 meter -

Figura 16 - Configuragées do recheio da absorvedora.

Apo6s a modelagem de equilibrio, foi adotada a modelagem rate-based ou baseada nas taxas, pois
esta ¢ a modelagem que mais representa os fendmenos reais por ser limitada pela transferéncia de massa,
levando em consideragdo a resisténcia de cada fase no processo de difusdo, o arraste de gotas de liquido
no vapor, as areas interfaciais de contato, entre outros (Almoslh et al., 2020).

Assim, para a modelagem rate-based, como pode ser evidenciado na Figura 17, houve algumas
informacdes novas a serem preenchidas como: fluxo contracorrente, convergéncia avangada para
absorvedora, consideracao da teoria dos filmes com a corre¢ao de nao idealidade, sem reagao entre as fases
vapor e liquida, e os modelos para calculo do coeficiente de transferéncia de massa: Onda (1968), Bravo-
Fair (1982) ou Billet (1993). De forma geral, estes sdo os principais modelos de transferéncia de massa
abordados, na literatura e no simulador, para quase todos os tipos de recheios randomicos. Vale ressaltar

que, para determinados recheios, ainda existem outros modelos singulares além desses modelos principais
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(abordados no presente estudo).

Type
Diameter
Diameter units
Rate-based calculation
Flow model
= Tuning Factors
Interfacial Area
Heat transfer factor
Average flow path factor
Liquid mass transfer coefficient factor
WVapor mass transfer coefficient factor
= Liquid Phase
Film resistance
MNumber of discretization points
Film non-ideality correction
= Vapor Phase
Film resistance
Murmnber of discretization points
Film non-ideality correction
= Correlation Methods
= Mass Transfer
Mass transfer coefficient method
Correlation Id/User Number
= Heat Transfer
Heat transfer coefficient method
Correlation Id/User Number
= Interfacial Area

Interfacial area method

PPEQR |

Packed

metar

v

Countercurrent

Consider film

Consider film

Billet-93

0,07

Programa de Pés-Graduagdo em

Engenharia Quimica

Billet-93

Bravo-Fair82
Generalized
Onda-68

User

Onda-68

Figura 17 - Configuragdo da modelagem rate-based.

Ainda com base nos dados experimentais e na dimensao e no recheio fixo da coluna absorvedora,
em seguida, foi feita a andlise de sensibilidade no simulador em que se buscou os resultados variando: as
vazoes de acetona e dgua de acordo com a Tabela 3, o nimero de estagios tedricos (NETS) entre 2 € 4, ¢
o célculo do coeficiente de transferéncia (Ki) utilizando os modelos de Onda (1968), Bravo-Fair (1982) e
Billet (1993), com intuito de determinar qual modelo ¢ mais adequado para representar a separagdo do
sistema acetona-agua.

Vale enfatizar que, como o presente estudo esteve focado na simulacdo da coluna absorvedora, a
etapa de modelagem matematica nao envolveu o desenvolvimento de novas equagdes diferenciais, mas
sim a aplicacdo de modelos ja consolidados na literatura, visando selecionar aqueles mais adequados ao
cenario em estudo. Nesse contexto, referéncias foram tidas como base, como o trabalho de Hemmati et al.
(2018), que destaca os principais modelos e equagdes baseados na taxa de transferéncia de massa,
oferecendo um direcionamento claro para abordagens em colunas de absorcao.

Assim, diante da Tabela 4, ¢ possivel ver os principais modelos e consideragdes para a modelagem
rate-based. Além disso, sdo apresentadas na tabela as justificativas das respectivas escolhas dos modelos,
tendo em vista principalmente suas disponibilidades no simulador, suas aplicabilidades diante do sistema

em foco e da absorvedora do presente estudo, e com base nas evidéncias da literatura para outros sistemas.
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Tabela 4 - Modelos rate-based adotados nas simulagées da absor¢do da propanona por dgua.

Abordagem

Modelagem rate-based

Justificativas das escolhas

Correlagao de

transferéncia de massa

Onda (1968), Bravo-Fair
(1982), e Billet (1993)

Sdo os trés principais modelos de
transferéncia de massa abordados para
colunas empacotadas e disponiveis no

simulador e na literatura.

Correlacao do holdup da

fase liquida

Stichlmair-Bravo-Fair
(1989) e Billet-Schultes
(1993)

Disponibilidade no  simulador e
aplicabilidade no calculo da fase liquida

e para recheios randoémicos.

Método de inundagao

pelas velocidades

Billet-Schultes (1999)

Com base literal, o modelo expde uma
boa precisao e pode ser aplicado para
colunas com recheios randomicos, além
de também ser considerado mais
completo, ja que os autores do modelo
fenomenos

estudaram outros como

holdup e transferéncia de massa.

Queda de Pressao

Stichlmair, Bravo e Fair
(1989) e
Leva-Eckert

Sherwood-
(SLE)
apresentado por Strigle

(1994).

Aplicabilidade para sistemas ar-agua e
recheios randomicos. Outros modelos
existentes sdo aplicados para recheios
randomicos de materiais e geragdes mais

novas, ou para recheios estruturados.

Difusividade binaria do

liquido (Kv)

Wilke-Chang (1955)

Disponibilidade no  simulador e
aplicabilidade para calculo da fase

liquida.

Opgdes da resisténcia do

Considerou-se a
resisténcia do filme da

fase liquida e do vapor

Adotou-se no simulador a teoria dos dois

filmes por ser valida para representar os

filme com a corre¢ao de nao processos reais de transferéncia de
idealidade e sem reacao massa, diferente do modelo de
no filme. equilibrio.
Fluxos em contracorrente na
Fluxo do modelo Contracorrente

absorvedora do laboratorio.
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Ap6s realizar todo o procedimento de modelagem no simulador para a absorvedora em questao,
onde os fendmenos de transferéncia de massa e da hidrodinamica foram analisados para o recheio de
Raschig, o préximo passo foi simular e avaliar este equipamento diante de outros recheios randomicos.
Assim, foi realizado um estudo comparativo da eficiéncia (a partir da HETP) do recheio de Raschig,
considerado como referéncia e utilizado na absorvedora laboratorial em foco, diante de outros recheios
randomicos disponiveis no simulador.

A selecao dos recheios a serem comparados foi com base em trés critérios: mesmo tipo de recheio
(randoémico), mesmo material (cerdmica) e dimensdes mais proximas possiveis do anel de Raschig
simulado anteriormente, sendo a variedade de materiais e dimensdes apresentadas, respectivamente, nas

Figuras 18 e 19.

1 = PLASTIC 4 = CARBON 7 = STANDARD
2 = METAL 5 = METAL-32 B = STEEL
3 = CERAMIC 6 = METAL-16 9 = POLYPROPYLENE

Figura 18 - Materiais dos recheios randémicos disponiveis no simulador Aspen Plus®. Fonte: Aspen plus input language guide (2004).

101 = 1.5-MM 205 = NO-0.5P 409 = 50
102 = 2-MM 206 = NO-0.5 501 = STYLE-2
103 = 2.5-MM 207 = NO-1A 502 = STYLE-3
104 = 3-MM 208 = NO-1P 601 = 13X
105 = 4-MM 209 = NO-1X 602 = 1Y
106 = 5-MM 210 = NO-1 603 = 1.4Y
107 = 6-MM  0.25" 211 = NO-1.5P 604 = 1.6Y
108 = 10-MM 0.375" 212 = NO-2A 605 = 2X
109 = 13-MM 0.5" 213 = NO-2P 606 = 2¥
110 = 15-MM 0.6 214 = NO-2X 607 = 2.5Y
111 = 16-MM 0.625" 215 = NO-2 608 = 3X
112 = 19-MM 0.75" 216 = NO-3A 609 = 3¥
113 = 20-MM 0.875" 217 = NO-3P 610 = 4Y
114 = 25-MM 17 218 = NO-3 611 = 125X
115 = 30-MM 1.25" 219 = NO-4P 612 = 125Y
116 = 35-MM 1.375" 220 = NO-4 613 = 250X
117 = 38-MM 1.5" 221 = NO-5P 614 = 250¥
118 = 40-MM  1.6" 222 = NO-5 615 = 350X
119 = 50-MM 27 223 = NO-7 616 = 350¥
120 = 75-MM 3" 224 = NO-0.3 617 = 500X
121 = 90-MM 3.5 225 = NO-0.7 618 = S00Y
122 = 100-MM 4" 226 = NO-1.5301 - II 619 = 170Y
123 = 45-MM  1.8" 401 = 200 627 = 250YC
124 = 60-MM 235" 402 = 300 701 =1T
127 = 80-MM 403 = 400 702 =27
128 = 125-MM 404 = 700 703 = 3T
201 = NO-0A 405 = 28 704 = 4T
202 = NO-0P 406 = 48 705 = 5T
203 = NO-0 407 = 88

204 = NO-0.54 408 = 25

Figura 19 - Dimensdes dos recheios randémicos disponiveis no simulador Aspen Plus®. Fonte: Aspen Plus Input Language Guide (2004).

Apos filtrar os recheios disponiveis de acordo com os critérios ja mencionados, os recheios
selecionados sdo apresentados na Tabela 5. Vale ressaltar que esse estudo comparativo foi feito medindo-
se a HETP dos recheios selecionados e mantendo-se constantes: a dimensao da coluna, a se¢ao de recheio
e as configuragdes (1-3) de vazoes, de acordo com o trabalho de Barbosa e Gois (2024).

Diante da variedade de recheios randémicos incluida no simulador, apenas a sela de Berl e Intalox
foram as que mais se aproximaram do recheio laboratorial de Raschig, sendo que os demais recheios
divergiram por serem padronizados em outro material (como ago ou metal) ou por apresentarem dimensoes

significativamente maiores.
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Tabela 5 - Recheios selecionados para o estudo comparativo com o anel de Raschig. Fonte: Adaptado de Aspen Plus Input Language
Guide (2004).

, Fraciao
Dimensao Area superficial
Tipo do recheio Vendedor Material de vazios
(mm) (m?*/m?)
(®)
Anel Raschig ' 10 Ceramica 472 0,655
) Genérico

(referéncia)

Sela Berl Genérico 13 Ceramica 465 0,62
Sela Intalox Genérico 13 Ceramica 625 0,78

O recheio de Raschig utilizado nos experimentos de Barbosa e Goéis (2024) era fabricado em vidro,
porém este ndo ¢ disponibilizado no simulador. Por isso, optou-se pela ceramica como alternativa mais
proxima, ja que suas propriedades apresentam maior similaridade com as do vidro em comparagcdo com
os demais materiais disponiveis no software. Essa escolha foi adotada em todas as simulacdes do presente
estudo. Esta boa associa¢do deve-se ao fato de ambos terem a silica como componente principal, sdo
materiais frageis e quebradicos, diferentemente dos metais, ¢ ambos possuem boa resisténcia térmica e
quimica. Vale enfatizar que, nos experimentos laboratoriais e nos trabalhos a respeito, nao se utilizou o
recheio de vidro devido as altas temperaturas que o material suporta, mas sim devido a acessibilidade.

Assim, finalizando o topico metodologico, toda a organizagao foi detalhada, inicialmente, em torno
da absorvedora laboratorial, sendo apresentadas as dimensdes, o sistema, os dados operacionais retirados
do trabalho de Barbosa e Gois (2024), entre outros. Posteriormente, foi detalhada a parte computacional
desta absorvedora no Aspen Plus®, sendo explorados a hidrodinimica, a transferéncia de massa e a
eficiéncia. Além disso, foram explicitados: os requisitos exigidos no simulador, a modelagem
termodindmica, as modelagens do equipamento (equilibrio e transferéncia de massa) e as configuragdes e

variagoes internas do recheio da coluna.
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CAPITULO 4

Resultados e Discussoes
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

No presente topico sao apresentados os resultados graficos relevantes a respeito da coluna
absorvedora, simulada com anéis de Raschig, diante dos fenomenos hidrodindmicos e de transferéncia de
massa.

Inicialmente, foi obtida a regressao do modelo termodinamico NRTL para melhoria dos parametros
binarios diante do sistema utilizado. Posteriormente, foram obtidos os resultados simulados para a
hidrodinamica diante dos modelos rate-based (Onda/1968, Bravo-Fair/1982 e Billet/1993) e correlagdes
da literatura como: a queda de pressdo, o holdup da fase liquida e o ponto de inundagdo. Em seguida,
foram obtidos os resultados simulados relacionados a transferéncia de massa diante do modelo de
equilibrio e rate-based como: a fragao massica de acetona absorvida, a area interfacial e o coeficiente
volumétrico de transferéncia de massa (Kra). Posteriormente, foi analisada a eficiéncia da coluna a partir
da HETP, em que ao analisar todos os fenomenos ja mencionados, foi possivel estabelecer o modelo de
transferéncia de massa mais adequado para o sistema proposto, além de validar os dados experimentais
disponiveis. Por ultimo, foi feita uma analise comparativa das eficiéncias da HETP entre diferentes tipos
de recheios.

Vale salientar que dentre os fenomenos estudados, somente a queda de pressao, a fragdo massica de
acetona absorvida e o coeficiente volumétrico de transferéncia de massa (Kpa) foram simulados e
comparados com os dados experimentais de Barbosa e Gois (2024). Assim, os demais fendmenos foram
determinados somente a partir de simulac¢des, como o holdup, a inundagdo, a area interfacial e a HETP.

Para realizar uma maior conclusdao acerca da analise dos dados simulados, o essencial seria
comparar, para cada fendomeno e para as mesmas condicdes operacionais testadas, com dados
experimentais obtidos. Para realizar uma compara¢do adequada em cada fendomeno, as condigdes
operacionais, o sistema e o dimensionamento do equipamento devem ser semelhantes aos utilizados no
presente estudo, porém, encontram-se na literatura recente trabalhos com recheios e vazdes diferentes, ou
com diferente tipo de VOC e arranjo de equipamento, o que dificulta a comparagdo experimental com o

presente estudo.

4.1 Regressiao de dados termodinamicos

Apesar da literatura consolidar o modelo NRTL para o sistema acetona-agua, o ajuste dos
parametros desse modelo ainda depende das condi¢des operacionais de cada sistema. Assim, neste
trabalho foi realizada uma regressao do modelo com o intuito de variar os parametros binarios do
equilibrio liquido-vapor, de forma a ajustar o mais proximo dos dados experimentais contidos na
biblioteca NIST (“National Institute of Standards and Technology”), a qual est4d contida no simulador
Aspen Plus®. Nesse caso, o melhor banco de dados utilizado como referéncia foi o “BVLE025”, retirado
do trabalho de York e Holmes (1942), que contém dados da fragao massica de acetona em relagao a
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variagdo de temperatura.

E importante destacar que a regressio de dados termodindmicos foi realizada utilizando
exclusivamente o software Aspen Plus®. Além disso, os pontos dispersos nos graficos representam os
dados experimentais do banco de dados “BVLE025”, utilizados como referéncia, enquanto as curvas
representam o modelo NRTL a ser ajustado para fase liquida e vapor, com seus respectivos parametros
binarios (antes e ap0Os a regressao).

Assim, a Figura 20 mostra as curvas do modelo NRTL antes da regressdao, mostrando que este
modelo ndo era muito adequado para representar os pontos experimentais do equilibrio liquido-vapor do
sistema acetona-adgua. Ja na Figura 21, foi mostrado um melhor ajuste do modelo apds a regressao dos

parametros binarios e diante dos dados do banco de dados escolhido.

T-xy disgram of ACETONEH20

3550
3525

3500

Temperatura (K)

3315

3350

3325

3300

327 L L L L " L L L " L L L L " L L L L " '
0,00 0,05 0,10 0,15 020 025 0,30 0,35 040 045 0,50 0,55 0,50 0,65 oo 075 0,50 0,85 090 0,95 1,00

Fracao massica de acetona

Figura 20 - Modelo NRTL antes da regressdo dos pardmetros binarios.
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Temperatura (K)

o

Fracdo massica de acetona

Figura 21 - Modelo NRTL apds a regressdo dos pardmetros binarios.

Com base nos graficos, o modelo NRTL antes da regressdo mostrou, conforme ilustra a Figura 20,
uma divergéncia com os pontos de referéncia do banco de dados. Apos a regressao dos parametros binarios
do modelo, como demonstra a Figura 21, as curvas do modelo melhor se ajustaram para os mesmos pontos
experimentais, expressando assim uma melhor adequagao dos novos pardmetros binarios na representagao
do equilibrio liquido-gas do sistema acetona-agua. Esses valores ajustados foram, entdo, utilizados nas
simulagdes posteriores.

Foi possivel observar que houve um maior desvio para elevadas fracdes de agua, provavelmente
em decorréncia das interagdes intermoleculares intensas entre os componentes, principalmente ligagdes de
hidrogénio. Essas fortes interacdes, por sua vez, tendem a reduzir as pressoes de vapor do sistema,
modificando o equilibrio das fases e deslocando os pontos experimentais para regidoes de temperaturas
mais altas (Monakhova et al., 2014; Silva, 2016).

Vale enfatizar que a regressdo do modelo depende das condigdes operacionais utilizadas e da
natureza da propria equacao, a qual pode ser adequada ou ndo para determinado tipo de componente e
mistura. Nesse caso, o banco de dados “BVLE025” ¢ representado por uma condi¢ao isobarica de 101.000
N/m? e temperatura na faixa de 60°C até 100°C, condigdo esta que diverge um pouco da condi¢do ambiente
(25°C) utilizada no presente trabalho. Porém, este foi o banco de dados que mais se aproximou do presente

estudo e apresentou uma quantidade adequada de 14 pontos experimentais.
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4.2 Queda de pressao (AP)

Para valida¢ao da queda de pressdo na coluna empacotada com anéis de Raschig, foram simulados
dois modelos em questdo: o modelo de Stichlmair, Bravo e Fair (1989) e o modelo de Sherwood-Leva-
Eckert (SLE) apresentado por Strigle (1994).

O modelo de Stichlmair ¢ uma expressdo matemadtica generalizada que inclui principalmente
fatores referentes ao contato do liquido dentro do recheio, como porosidade, holdup, entre outros. Ja o
modelo SLE aborda uma correlagao grafica e ¢ aplicado a queda de pressao calculada com base na razao
entre a densidade do liquido e a densidade da agua. De forma geral, a aplicabilidade de ambos os modelos
¢ para sistemas ar-agua e recheios randomicos, diferente de outros modelos existentes, os quais divergem
do presente sistema pois sao aplicados para recheios randomicos de materiais e geragcdes mais novas, ou
para recheios estruturados.

Foi possivel analisar o comportamento da pressdo em relacdo as vazdes totais de gas, V
(configuragdes 1 a 3) e a vazdo de agua, L, a partir da razdo L/V, como pode ser relembrado e simplificado

a partir da Tabela 6.

Tabela 6 - Dados base de vazées da absorvedora laboratorial. Fonte: Barbosa e Gois (2024).

Configuracao | Vacet L L/vV
(g/min) | (g/min)

860 1,75

1 900 1,84

0,38 940 1,92

1000 2,04

1400 2,12

860 0,88

2 900 0,92

0,62 940 0,96

1000 1,02

1400 1,06

860 0,58

900 0,61

3 085 | 940 0,64

1000 0,68

1400 0,71

A Figura 22 mostra a comparagdo dos modelos simulados em relacdo a queda de pressdo
experimental medida no mandmetro do laboratdrio por Barbosa e Goéis (2024). Ja a Figura 23 representa

os desvios numéricos que os dados simulados apresentaram em relagao aos experimentais.
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Figura 22 - Queda de pressdo entre os modelos simulados e o experimental.
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Figura 23 - Erro relativo da queda de pressdo experimental com os modelos simulados.

Diante dos resultados graficos acima, para validagdo dos dados da queda de pressdo utilizados no
presente trabalho, conclui-se que o modelo simulado de Sherwood-Leva-Eckert (SLE) teve uma melhor
representatividade com os dados experimentais de Barbosa e Gois (2024), apresentando desvios entre
13% e 30%. Os desvios mais elevados foram observados em condi¢cdes de maior vazao de gas
(configuracdo 3), provavelmente devido ao aumento do arraste de liquido e ao risco de inundacdo na

coluna, fatores que comprometem a exatiddo dos modelos. Vale ressaltar que, segundo a literatura,
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desvios considerados aceitaveis se situam geralmente entre 10% e 20% (Dorai et al., 2015; Zawadzki,
Blatkiewicz, 2023).

Ja o modelo de Stichlmair, Bravo e Fair (1989) ndo se ajustou aos dados experimentais,
apresentando desvios elevados na faixa entre 50% e 54%. A convergéncia e divergéncia dos modelos
podem estar relacionadas ao fato do modelo de Stichlmair, Bravo e Fair (1989) ser mais generalizado,
podendo ser aplicado também para recheios estruturados, e do modelo de Sherwood-Leva-Eckert (SLE)
ser mais adequado devido ao fato de ser um modelo desenvolvido por diversos contribuintes, para

sistemas ar-agua e com o fator de empacotamento dos recheios implementado.

4.3 Holdup da fase liquida

Conforme ja descrito no item 2.3.3, o holdup da fase liquida representa a quantidade de liquido
retido nos espacos vazios da se¢do de recheio. Assim, neste trabalho ¢ evidenciado o holdup da fase
liquida na coluna empacotada, pois o foco ¢ a limitacdo das condi¢des operacionais. Para isso, foi
utilizada, no simulador Aspen Plus®, a modelagem j4 cadastrada de Stichlmair, Bravo e Fair (1989) e a
modelagem de Billet e Schultes (1993), sendo esta ultima aplicada para todos os tipos de recheios.

Correlagdes para o holdup da fase liquida, utilizadas em trabalhos como o de Fu et al. (2020), foram
adotadas no presente estudo com o intuito de servir como referéncia para o holdup calculado a partir da
modelagem de transferéncia de massa simulada (rate-based). Assim, as principais correlacdes utilizadas
foram: Mackowiak e Hall (2010), Bemer e Kalis (1978) e Engel, Stichlmair e Geipel (1997). Estas
foram adotadas no presente estudo principalmente pela aplicabilidade a recheios randomicos e a quesito
de referéncia para comparagdo com os modelos cadastrados no simulador.

A Tabela 7 evidencia os valores de holdup adimensional da fase liquida calculados para as
respectivas correlagdes, tendo em vista que nao varia com as vazoes de gas (configuragdes 1 a 3, Tabela
6), mas com as vazoes de agua, ja que as equacdes dependem da velocidade superficial do liquido e nao

do gas.
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Tabela 7 - Dados de Holdup adimensionais da fase liquida para as correlagées adotadas.

Fracao de holdup da fase liquida (adimensional)
Vazao de H:0 Bemer e Kalis Engel, Stichlmair e Mackowiak e
alimentada (g/min) (1978) Geipel (1997) Hall (2010)
860 0,0636 0,0909 0,0457
900 0,0656 0,0923 0,0464
940 0,0675 0,0937 0,0470
1000 0,0703 0,0956 0,0480
1040 0,0722 0,0969 0,0487

Vale enfatizar que os dados da fragdo de holdup foram expressos de maneira adimensional, na qual
¢ normalizado em relagdo ao volume do leito da coluna, permitindo assim uma maior facilidade ao
comparar o desempenho de diferentes colunas ou diferentes condi¢des operacionais, sem se preocupar
com as unidades fisicas especificas.

A Figura 24, representa a comparacao dos valores simulados da fracao de holdup da fase liquida
em relagdo as correlagdes adotadas, satisfazendo todas as vazdes mdssicas de acetona de 0,38 g/min, 0,62
g/min e 0,85 g/min (configuracdes 1 a 3, Tabela 6), ja que estes modelos ndo dependeram das condic¢oes
do gés, mas somente do liquido e das caracteristicas do recheio. Deve-se salientar que os testes com o

holdup foram todos obtidos de simulagdes.

0.12
% o) Simulados:

o 010 Q Q ® - g--- (* ) Onda (1968); Stichlmair,
g  FemoTET Bravo e Fair (1989);
g 0.08 (@) Billet e Schultes (1993);
=) Correlagdes:
=} .
< 0.06 (T ") Mackowiak e Hall
= (2010);
2 0.04 Can © © ( ) Bemer e Kalis
'% : (1978);
& (T ¥7 ) Engel, Stichlmair e

0.02 Geipel (1997).

0.00

860 910 960 1010

Vazao de H,O alimentada (g/min)

Figura 24 - Modelos para holdup da fase liquida.
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Ao analisar a Figura 24, ¢ possivel perceber que tanto para os modelos simulados como para as
correlacdes adotadas, existe um ligeiro crescimento da fragdo de holdup da fase liquida diante do aumento
da vazao de solvente, o que significa que mais solvente ¢ retido na se¢ao do recheio. Além disso, foi notada
uma excelente concordancia dos modelos simulados e baseados na transferéncia de massa de Stichlmair,
Bravo e Fair (1989) e de Billet e Schultes (1993). Apesar desses modelos simulados apresentarem o0s
maiores holdups quando comparados com as outras correlagdes, de forma geral, foram valores nao muito
elevados, o que justifica o fato de ndo influenciar a operabilidade da coluna no presente estudo.

Para consolidar a analise, apesar da correlagdo de Bemer e Kalis (1978) ser derivada assumindo a
forca de resisténcia dominante e a correlagdo de Mackowiak e Hall (2010) ser derivada assumindo a forga
viscosa, estas ndo apresentaram uma boa concordancia com as simulac¢des, diferentemente da correlacao
de Engel, Stichlmair e Geipel (1997) que além de considerar a forga viscosa também considera outras
propriedades do liquido, como a tensao superficial.

Verificou-se que, no trabalho de Linek, Moucha e Rejl (2001), o holdup aumentou diante do
incremento da velocidade do liquido, com valores observados de holdup entre 0,02 e 0,2, intervalo este
semelhante ao identificado na presente pesquisa, refor¢ando assim a consisténcia dos resultados. J&4 no
trabalho de Heymes et al. (2006), para o tratamento de tolueno no ar com agua em uma absorvedora
empacotada, o modelo de Billet e Schultes apresentou valores de holdup préximos ao experimental,
enquanto o modelo de Mackowiak também apresentou um grande desvio.

Diante dos desvios identificados no grafico, pode-se confirmar o 6timo ajuste entre os modelos
simulados com o de Engel, Stichlmair e Geipel (1997), além de se notar que, a medida que a vazao de

agua aumenta, os desvios entre 0 modelo simulado e as correlagdes também aumentam.

4.4 Ponto de inundacio

Também como ja visto no item 2.3.2, a zona de inundagdo ¢ um fendmeno inoperante em um
equipamento e estd relacionada diretamente ao dimensionamento da torre e ao descontrole das vazdes
das fases, existindo assim uma desproporcdo entre o fluxo de chegada de particulas e o fluxo de
coalescéncia na area de contato.

A andlise do fendomeno de inundagdo foi realizada no presente estudo com o intuito de valida-la
matematicamente e associd-la com os outros fendmenos, ja que todo o presente trabalho simulado foi
realizado sabendo-se que na coleta experimental, realizada por Barbosa e Gois (2024), as configuracdes
de vazdes foram operadas sem a presenca de inundag@o na coluna absorvedora.

O modelo de Billet e Schultes (1999) foi adotado para calcular este fendmeno a partir das
velocidades de carga, Ug 1, (Equagdo 10) e de inundagdo, U r; (Equagdo 11), com seus respectivos
dados mostrados na Tabela 8 e tendo as caracteristicas e constantes aplicadas nos céalculos para o recheio

de Raschig.
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Tabela 8 - Dados do ponto de carga e de inundagdo da coluna absorvedora.

Vazio de gas, V Vazao de Ug Lo x10° Ugrix103

H:0, L

(g/min) (m/s) (m/s)
(g/min)

860 3,282 4,432

900 3,213 4,313

490,38 940 3,148 4,200

1000 3,057 4,043

1040 3,000 3,945

860 5,444 7,240

900 5,329 7,045

980,62 940 5,220 6,861

1000 5,070 6,603

1040 4,976 6,443

860 7,319 9,647

900 7,164 9,387

1470,85 940 7,018 9,141

1000 6,816 8,799

1040 6,689 8,585

Deste modo, com base em Haushofer et al. (2023) e sendo implementado automaticamente nos
simuladores, como o Aspen Plus®, foi determinado que, para ndo ocorrer o fendmeno de inundagio na
coluna absorvedora, a velocidade de carga do géas deve ser no maximo 80% da velocidade do gas no
ponto de inundagdo. Assim, de acordo com a Equagdo 12 ja mencionada no item 2.3.2: Ug ;, deve ser
menor que 0,8Ug p;.

Assim, como mostra a Figura 25, o ponto de inundacao foi analisado de acordo com a velocidade
de carga para cada valor da razdo L/V, diante da condicao limite de 80% da velocidade no ponto de
inundacdo. Vale ressaltar que esse fendmeno nao foi abordado nos modelos de transferéncia de massa
adotados neste trabalho (Onda, Bravo-Fair e Billet), j4 que depende diretamente das propriedades do

recheio e das condic¢oes de vazao.
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Figura 25 - Ponto de inundagdo em relagdo ao limite operacional para as trés configurages.

Ao analisar a Figura 25, foi possivel perceber preliminarmente que as curvas das velocidades de
carga para todas as configuragdes de vazdes ficaram ligeiramente abaixo do limite operacional de 80%,
expressando assim uma concordancia com a analise experimental da coluna, j4 que houve auséncia de
inundacdo em toda a faixa de vazdo trabalhada. Além disso, foi possivel perceber o aumento da
inclinacao das curvas de carga diante do aumento da vazao de gas.

Observou-se ainda que o aumento da vazao de gas (menor razdo L/V) aproximou, ligeiramente, o
sistema do limite operacional da coluna. Isso ocorre porque, quanto maior a velocidade do gés, mais
intenso se torna o arraste das gotas de liquido, reduzindo a eficiéncia da transferéncia de massa entre as

fases e aumentando o risco de inundagao devido a formagdo de espuma.

4.5 Fraciao massica de propanona absorvida na agua

A fragdo massica absorvida representa a propor¢do massica de um componente especifico que ¢
removida da fase gasosa e transferida para a fase liquida ao longo da coluna. A determinacdo da fracao
absorvida foi essencial para associar a capacidade de absor¢do diante das trés configuragdes de vazdes
utilizadas, sendo que as simuladas realizadas com o modelo de equilibrio e com a modelagem rate-based
(RB) foram comparadas com as medi¢des experimentais, para cada uma das configuracdes.

As Figuras 30, 31 e 32 representam, respectivamente, a comparacgao das fracdes massicas medidas
de acordo com a vazao massica de acetona de 0,38 g/min, 0,62 g/min e 0,85 g/min, sendo estas vazdes e
fragdes experimentais baseadas no trabalho de Barbosa e Gois (2024). E relevante destacar que todos os
graficos foram avaliados dentro de um mesmo intervalo de escala, sendo a abscissa de 860 a 1040 g/min

e a ordenada de 2x10 a 1x1073, com o intuito de facilitar, visualmente, a comparacio da fragdo massica
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absorvida entre as trés configuragdes de vazdes.

Nas figuras, foram apresentadas o valor da fragdo massica de acetona absorvida (Xn) a partir da
utilizacao da modelagem de equilibrio (EQ) de acordo com a variagcao do nimero de estagios teoricos (2
a 4), sendo seus respectivos termos mencionados como “EQ. Estagio 2”, “EQ. Estagio 3” e “EQ. Estagio
4”. Além disso, também foram utilizados os trés modelos rate-based: Onda RB (1968), Bravo-Fair RB
(1982) e Billet RB (1993), sendo seus respectivos dados abordados como o valor de um unico estagio,
ou seja, foi considerado apenas um valor médio que representa uma coluna com estagios teoricos entre
2e4.

Assim, para modelagem rate-based, foi abordado apenas um valor de fracdo massica absorvida
que representa todos os estagios (entre 2 e 4) e ndo um valor para cada um dos estagios, ja que ndo houve
variagdo significativa, diferentemente da modelagem de equilibrio, em que foi significativo um valor de
fracdo massica absorvida para cada estagio. Esta variacdo significativa para o modelo de equilibrio ¢
demonstrada na Figura 26, e a variagdo insignificativa da fragdo massica para os modelos rate-based de
Onda (1968), Bravo-Fair (1982) e Billet (1993) ¢ ilustrada a partir da sobreposi¢do gréafica,
respectivamente, nas Figuras 27, 28 e 29. Vale ressaltar que esses efeitos foram mostrados apenas para
configura¢do de vazdo 1 a titulo de compreensdo visual, mas também foram observados os mesmos

efeitos para configuracdes de vazao 2 e 3.

5.00E-04
Estagios de equilibrio:
("2
= ( )3;
A ——) 4,
£4.00E-04 ( )
g
=
3.00E-04
860 900 940 980 1020

Vazao de H,O alimentada (g/min)

Figura 26 - Fragdao massica significativa de acetona em relagdo aos estagios teoricos para a modelagem de equilibrio da configuracdo de
vazdo 1.
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Figura 27 - Fragdo massica continua de acetona em relagdo aos estagios teoricos para a modelagem rate-based de Onda (1968) da
configuragdo de vazdo 1.
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Figura 28 - Fracdo massica continua de acetona em relagdo aos estagios teoricos para a modelagem rate-based de Bravo-Fair (1982) da
configuragdo de vazdo 1.
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Figura 29 - Fragdo massica continua de acetona em relagdo aos estagios teoricos para a modelagem rate-based de Billet (1993) da
configuragdo de vazdo 1.

Sintetizando-se os efeitos acima em um s6 grafico, ao analisar a Figura 30, a qual se trata da baixa
vazao de gas (0,38 g/min), foi possivel determinar que tanto para a modelagem de equilibrio quanto para
os trés modelos rate-based (Onda, Bravo-Fair e Billet), as fracdes absorvidas de acetona apresentaram
uma pequena redugdo com o aumento da vazio de solvente. Esse comportamento pode estar atribuido a
fatores hidrodindmicos, como a proximidade de inundagdo, que comprometem a eficiéncia da
transferéncia de massa, uma vez que, com o aumento da vazao do solvente, a corrente liquida passa mais
rapidamente pela coluna, diminuindo o tempo de contato entre as fases, a concentracdo de acetona ao
longo da coluna e, consequentemente, a capacidade de absorcdo (Lima et al., 2021; Wankat, 2017) .
Além disso, os resultados dos modelos baseados na transferéncia de massa de Onda (1968) e Billet (1993)
sao bem semelhantes (sobreposi¢do grafica) e se mais aproximam, sem muitos desvios, dos dados
experimentais para esta configuragao.

Com base em Heymes et al. (2006), as abordagens de Onda (1968) e Billet (1993) sdo semelhantes
em termos de modelagem, mas a forma das equagdes difere. A justificativa dessa semelhanca deve-se ao
fato de ambos os modelos associarem a area interfacial molhada as propriedades fisico-quimicas do
sistema, além de determinar e deduzir os coeficientes de transferéncia de massa do gas e do liquido a
partir, respectivamente, da velocidade do gas e do liquido. No trabalho de Abedi et al. (2021), para uma
condensadora, foi possivel ver similaridade dos modelos de Onda (1968) e Billet (1993) para os

coeficientes de transferéncia de massa.

68



. \ g Programa de Pés-Graduagdo em
Mitsuo Watanabe Neto ?,Qp PEQ ‘ Engenharia Quimica

1.E-03 Modelo de equilibrio - Estagios:
(2)2

9.E-04 *)3;
(%)4

8.E-04

Modelos rate-based:
7.E-04 (™) Onda (1968);

2 ( ) Bravo-Fair (1982);
< /
g 6.E-04 (=) Billet (1993).
g
* 5.E-04 Barbosa e Gois (2024):
(B) Experimental
4.E-04 X
A ﬁ ﬁ
8 Q Q z X
3.E-04 o Q
.‘
2.E-04
860 900 940 980 1020

Vazao de H,O alimentada (g/min)

Figura 30 - Fragoes massicas de acetona para configuragdo 1 (0,38 g/min de acetona).

Para essa configuragdo 1 de baixa vazao de gas (0,38 g/min de acetona), foi possivel notar que, de
modo geral, para fragdes massicas de acetona absorvida obtidas dos modelos simulados, a modelagem de
rate-based obteve uma melhor adequag¢do em relacdo a de equilibrio. Ademais, para vazdes de adgua
superiores a 900 g/min, as abordagens de Onda (1968) e de Billet (1993) obtiveram melhores ajustes e
resultados semelhantes entre si, sendo que esta equivaléncia dos modelos ja foi explicada anteriormente.

Ao observar a Figura 31, a qual se trata da vazao de gas intermedidria (0,62 g/min de acetona), foi
possivel determinar novamente que as fragdes absorvidas sofreram uma pequena redu¢do com o aumento
da vazao de solvente, tanto para a modelagem de equilibrio (EQ) quanto para os trés modelos rate-based,
sendo esse comportamento ja justificado anteriormente. Nesse caso, os modelos baseados na transferéncia
de massa de Onda (1968) e Billet (1993) ainda sdo bem proximos, porém o modelo de equilibrio € o que

melhor representou os dados experimentais para esta configuracao.
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Figura 31 - Fragoes massicas de acetona para configuragdo 2 (0,62 g/min de acetona).

Para a configuragdo 2, da vazao intermediaria de gas, foi possivel notar que, de modo geral, para
fragdes massicas de acetona absorvida obtidas dos modelos simulados, a modelagem de equilibrio obteve
uma melhor adequacdo em relacdo a de rate-based. Ademais, ao analisar apenas a modelagem de
equilibrio, o estagio 2 apresentou melhor ajuste na vazao de 860 g/min, o estagio 3, na faixa de 900 a 940
g/min, e o estagio 4, para vazdes superiores a 940 g/min.

Em baixas vazdes de solvente, este possui menor capacidade de arraste de acetona, porém maior
tempo de residéncia, permitindo que o equilibrio seja alcangado mais facilmente em estagios menores
(segundo estagio), onde a concentracdo de acetona ainda ¢ alta. Por outro lado, em vazdes elevadas de
solvente, sao necessarios mais estagios (quarto estagio) para compensar o tempo de contato reduzido entre
as fases, garantindo a eficiéncia do processo (Ahmed; Hameed, 2018).

Investigando a Figura 32, a qual se trata da alta vazao de gas (0,85 g/min de acetona), foi possivel
determinar novamente que as fragdes absorvidas sofreram uma pequena reducao com o aumento da vazao
de solvente para todos os modelos. Nesse caso, 0 modelo com melhor ajuste foi o de equilibrio, porém
apresentou alguns desvios significativos em relacdo aos dados experimentais. Vale ressaltar que esses
desvios para alta vazao de gas podem estar associados aos erros contidos nas medi¢des laboratoriais ou a

proximidade com a zona de inundagao, por isso nao ha uma representagdo tao fidedigna da simulagao.
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Figura 32 - Fragoes massicas de acetona para configuragdo 3 (0,85 g/min de acetona).

Para esta configura¢do 3 (elevada vazao de gas), observou-se que, de modo geral, para fragdes
massicas de acetona absorvidas obtidas dos modelos simulados, a modelagem de equilibrio obteve uma
melhor adequagdo em relagdo a de rate-based. Ademais, ao analisar apenas a modelagem de equilibrio, o
estagio 3 apresentou melhor ajuste na vazao de 860 g/min e 1040 g/min, e o estagio 4, para as demais
vazoes.

De maneira geral, foi possivel determinar que, ao comparar todas as figuras acima para as trés
configuracdes, o aumento da vazado de gés foi associado a maiores fracdes massicas de acetona absorvida
na agua e foi observada uma maior divergéncia quando comparados os modelos estabelecidos entre si.
Além disso, a baixa e intermediaria vazao de gas foi representada com pequenos desvios entre os modelos,
porém a alta vazao de gas nao foi representada adequadamente pelos modelos rate-based, provavelmente
devido a proximidade com a zona de inundag@o. Vale enfatizar que os dados experimentais sdo reais e
baseados nas limitagdes da transferéncia de massa, entdo deveriam ser bem representados pelos modelos
rate-based. Porém, esta comparacao nao ¢ tdo efetiva ao relacionar as fragdes absorvidas quanto ao
comparar os coeficientes volumétricos de transferéncia de massa da fase liquida (Kr.a), como serd
mostrado posteriormente.

Foi possivel analisar que a fragdo massica de acetona absorvida foi maior para a modelagem de
equilibrio em relacdo a baseada na taxa de transferéncia de massa. Com base em Almoslh et al. (2020), o
equilibrio ndo leva em consideracdo o arraste das gotas de liquido no vapor, este que esta associado com
fendmenos de holdup, inundacdo e que afetam a eficiéncia da separagdo e tempo de contato das fases,

diferentemente dos modelos rate-based, que além de considerar todos esses quesitos considera também a
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area interfacial das fases e a espessura dos filmes (com ou sem reacdo quimica). Nesse presente trabalho,
ainda ¢ vidvel comparar com o modelo de equilibrio, pois o sistema ndo possui reacdo, entdo esse modelo
poderia ser aplicado.

Analisando o comportamento rate-based, segundo Hemmati et al. (2019), o modelo de Onda
(1968), apesar de usar a mesma expressao para coeficiente de transferéncia de massa de Bravo-Fair (1982),
expressa uma grande diferenca nos graficos explicada pelo fato do modelo de Onda utilizar o nimero de
Reynolds do liquido baseado na area superficial molhada, enquanto o modelo de Bravo-Fair utiliza o
numero de Reynolds do liquido baseado na area superficial efetiva, sendo esta a mais significativa. Ja a
divergéncia dos modelos de Onda e Billet com os dados experimentais ndo se deve a semelhanca entre as
equacdes, mas a funcionalidade dos modelos.

O modelo de Onda, apesar de ser usado para recheios randémicos, como € no caso desse trabalho,
ndo leva muita especificidade na area de contato das fases ¢ o modelo de Billet também nao apresenta
muita adequacdo, pois foi estabelecido para todos os tipos de recheios (modelo mais generalizado),
levando em consideracdo o parametro do coeficiente de transferéncia de massa da fase liquida baseada na
forma e estrutura do recheio (Cp). Assim, os modelos de Onda e Billet foram proximos entre si, por ambos

apresentarem baixas fragdes absorvidas.

4.6 Area interfacial para transferéncia de massa
Para determinar o desempenho da transferéncia de massa, foi analisada a correlagdao da area
interfacial para cada um dos modelos rate-based em foco neste trabalho, sendo que seus respectivos
dados foram gerados apenas com as simulagdes, ndo havendo dados experimentais para validagao.
Assim, diante das Figuras 33, 34 e 35, foi possivel determinar esta 4rea interfacial diante das
respectivas configuragdes de vazdes de gés de 0,38 g/min, 0,62 g/min e 0,85 g/min (configuragdes 1,2 e
3), variando a vazao de dgua alimentada e utilizando-se os trés modelos de transferéncia de massa ja

adotados e descritos anteriormente: Onda (1968), Bravo-Fair (1982) e Billet (1993).
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Figura 33 - Area interfacial para a configuracdo 1 (0,38 g/min de acetona).
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Figura 34 - Area interfacial para a configuragio 2 (0,62 g/min de acetona).
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Figura 35 - Area interfacial para a configuracdo 3 (0,85 g/min de acetona).

A partir da analise das figuras acima, foi possivel constatar que a area interfacial simulada para os
trés modelos de transferéncia de massa (Onda, Bravo-fair e Billet) apresentou um leve aumento diante de
uma maior quantidade de agua alimentada. Para todos os trés modelos, essa area interfacial total de
transferéncia de massa dependeu diretamente da area molhada ou efetiva, a qual esta associada diretamente
a velocidade superficial da fase liquida, esta que determina as distribui¢gdes ao longo do recheio e o tempo
de residéncia entre as fases. Essas correlagdes entre a area molhada e a area interfacial podem ser
observadas nas Equacgdes 3, 6 e 7 ja apresentadas no topico 2.2.1.

Por isso, analisando os graficos das trés figuras acima (configuragdes 1-3), percebe-se que, para os
modelos de Onda e Billet, as areas interfaciais ndo variaram com a vazao de gas, ja que as respectivas
correlagdes de area interfacial sdo independentes da velocidade do gés. Porém, em relagcdo ao modelo de
Bravo-Fair, este foi o tinico em que a correlagdo para a area interfacial apresentou uma dependéncia direta
com as configuragdes de vazoes de gas, ja que esta considera tanto a velocidade superficial da fase liquida
como também da fase de vapor.

A partir dos resultados obtidos desta andlise, foi possivel perceber também que, para a baixa
configuracdo de gés 1, a area interfacial para o modelo de Bravo-Fair foi inferior a0 modelo de Onda e
superior a0 modelo de Billet. Para a configuracao intermediaria de gés 2, a area interfacial para o modelo
de Bravo-Fair foi equivalente ao modelo de Onda e superior ao modelo de Billet. J4 para a maior
configuragdo de vazao de gas 3, a area interfacial para o modelo de Bravo-Fair foi superior aos outros dois
modelos de transferéncia de massa.

Sendo assim, foi notado que o modelo de Bravo-Fair foi mais minucioso, pois incluiu ambas as
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fases e apresentou uma maior area interfacial de transferéncia de massa, para a maior vazao de gas

trabalhada.

4.7 Coeficiente volumétrico de transferéncia de massa (Kr.a)

Para o controle e a otimizagdo dos processos de transferéncia de massa, como aeragdo ou outros
processos de separacdo, o coeficiente volumétrico de transferéncia de massa ¢ uma medida importante
para quantificar a taxa na qual um componente especifico ¢ transferido entre a fase gasosa e a fase liquida
dentro de uma se¢do de recheio. Esse coeficiente ¢ calculado a partir do produto entre o coeficiente de
transferéncia de massa do lado do liquido (K1) e a &rea especifica de transferéncia (a) de um determinado
tipo de recheio. No presente estudo, priorizou-se a analise do coeficiente da fase liquida, uma vez que o
gas (ar) utilizado apresentou comportamento inerte, havendo, assim, maior influéncia da fase liquida na
solubilidade da acetona.

Vale enfatizar que, no simulador Aspen Plus®, o modelo de Wilke-Chang foi o mais adequado e
adotado para o célculo da difusividade do lado do liquido em solucdes diluidas (Wilke; Chang, 1955).
Assim, neste trabalho foi feita a valida¢ao deste coeficiente com os dados experimentais, diante das trés
modelagens de transferéncia de massa rate-based simuladas: Onda (1968), Bravo-Fair (1982) e Billet
(1993), como ¢ mostrada pelas Figuras 36, 37 e 38, as quais sdo, respectivamente, para as configuracdes
de vazdes de gas de 0,38 g/min, 0,62 g/min e 0,85 g/min.

Melhor dizendo, nas figuras sdo comparados os dados do coeficiente volumétrico de transferéncia
de massa dos trés modelos, obtidos por simulagdes no Aspen Plus, com os dados experimentais obtidos

em Barbosa e Gois (2024).
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—— —d
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0.08 &= —
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n (1968);
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o (3) Experimental
o 0 a o
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Vazao de H,O alimentada (g/min)

Figura 36 - Coeficiente volumétrico de transferéncia de massa para a configuragdo 1 (0,38 g/min de acetona).
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Para esta configuracdo 1 de baixa vazao de gas (0,38 g/min de acetona), foi possivel notar que,
para todas as vazdes de agua entre a faixa de 860 ¢ 1040 g/min, o modelo de Onda (1968) obteve uma
melhor adequagdo em relacao ao modelo de Bravo-Fair (1982), este que ainda obteve melhores ajustes do
que o modelo de Billet (1993). Porém, de forma geral, todos os trés modelos apresentaram desvios
consideravelmente elevados em relacdo aos pontos experimentais.

A Figura 37 expressa os coeficientes volumétricos de transferéncia de massa para a configuracao
2 (vazao intermediaria de gas, igual a 0,62 g/min de acetona). Foi possivel estabelecer que, para todas as
vazoes de agua entre a faixa de 860 e 1040 g/min, os modelos de Bravo-Fair (1982) e Onda (1968)

obtiveram uma melhor exatiddo em relagdo ao modelo de Billet (1993).
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0.08 4 s ——
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% oos (1982);
M 0 (T77) Billet (1993).
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(=] o o o
0.00
860 910 960 1010

Vazao de H,O alimentada (g/min)

Figura 37 - Coeficiente volumétrico de transferéncia de massa para a configuragdo 2 (0,62 g/min de acetona).

A Figura 38 expressa os coeficientes volumétricos de transferéncia de massa para a configuragao
3 (vazdo elevada de gés, igual a 0,85 g/min de acetona). Foi possivel notar que, para todas as vazdes de
agua entre a faixa de 860 e 1040 g/min, o modelo de Bravo-Fair (1982) foi significativamente melhor em
relacdo ao modelo de Onda (1968), este que obteve melhores ajustes em relagdo ao modelo de Billet
(1993). Vale ressaltar que o modelo de Bravo-Fair apresentou um menor erro (cerca de 2%) em relagao

aos dados experimentais para a vazao de agua de 1000 g/min.
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Figura 38 - Coeficiente volumétrico de transferéncia de massa para a configuragdo 3 (0,85 g/min de acetona).

Diante dos graficos apresentados, pode-se inicialmente perceber que, para todos os modelos
simulados, o coeficiente volumétrico de transferéncia de massa (Kj.a) sofreu um ligeiro aumento ao elevar
a quantidade de agua alimentada. Esse comportamento esta associado a maior disponibilidade de solvente,
o que favorece a transferéncia de massa entre as fases. O aumento desse coeficiente indica uma melhor
distribui¢do do liquido e da 4rea interfacial, potencializando a eficiéncia do processo. Porém, como ja foi
observado anteriormente, vazoes elevadas de agua reduzem a fracdo de acetona absorvida, devido ao
menor tempo de contato entre as fases e a diminui¢do da concentracdo de acetona ao longo da coluna,
comprometendo a absor¢do. Portanto, o aumento da vazdo de solvente mostra-se vantajoso apenas até um
limite operacional (Wang, 2015).

Observou-se que, no trabalho de Linek, Moucha e Rejl (2001), utilizando dados experimentais € o
modelo de Billet, o K;.a aumentou diante do incremento da velocidade do liquido. Além disso, apresentou
valores de Kia entre 0,001 s e 0,05 s}, intervalo este semelhante ao identificado na presente pesquisa,
reforgando assim, a consisténcia dos resultados

Ao relacionar os resultados para as diferentes configuragdes de gas, foi possivel perceber que
somente o Ki.a para o modelo de Bravo-Fair foi variado, j& que apenas sua area interfacial de transferéncia
de massa varia significativamente com a vazao de gas, diferentemente dos modelos de Onda e Billet. Além
disso, somente o modelo de Billet foi o mais divergente em relagdo aos dados experimentais, e para baixas
vazdes de gas (configuragdo 1) nenhum dos modelos conseguiu validar com adequagdo os dados

experimentais.

77



. \ g Programa de Pés-Graduagdo em
Mitsuo Watanabe Neto ?QP PEQ ‘ Engenharia Quimica

O modelo de Bravo-Fair foi o mais adequado para representar os dados experimentais, mas
especificamente para a alta configuragdo de vazdo de gés (configura¢do 3), e como foi visto no topico
anterior, foi este modelo que apresentou uma melhor area interfacial para transferéncia de massa, sendo o
mais flexivel diante das vazodes de gas.

Como ja evidenciado nos topicos anteriores e visto no trabalho de Hemmati et al. (2019), o modelo
de Bravo-Fair se sobressai em relagdo aos modelos de Onda e Billet por sua correlagdo da area interfacial
efetiva incluir mais varidveis como, as taxas de gas ao longo da coluna empacotada, as tensdes superficiais,
a superficie especifica do tipo de recheio e a ma distribuicdo de liquido. Em outros trabalhos, como em
Hemmati et al. (2018), a modelagem de Onda e Billet se sobressairam ao modelo de Bravo-Fair. Assim, é
possivel afirmar que a melhor adequacdo do modelo vai depender dos diferentes tipos, geragdes e
tamanhos de recheios.

Nos resultados simulados do presente estudo, foi visto que a modelagem ndo obteve um bom ajuste
para baixas vazoes de gas (configuracdo 1), enquanto que foi bem correspondida para altas vazdes de gas
(configuragdo 3). Essa divergéncia pode ser atribuida, provavelmente, ao fato de que elevadas vazodes
gasosas aumentam a carga de acetona no sistema, intensificando a turbuléncia e potencializando a
transferéncia de massa, condi¢des essas que estdo alinhadas com as premissas adotadas nos modelos
tedricos, como homogeneidade de fase (Zielinski; Hanley, 1999).

A andlise abordada anteriormente também foi concluida experimentalmente e pode ser
fundamentada no trabalho de Barbosa e Goéis (2024). Foi determinado que, para o coeficiente volumétrico
de transferéncia de massa do liquido, a baixa vazao de gas (0,38 g/min) apresentou baixos valores de R? e
a alta vazao de gés (0,85 g/min) apresentou altos valores de R?, indicando que o modelo empirico
conseguiu melhor representar este coeficiente volumétrico do liquido para a maior vazao de gés.

Além disso, no trabalho de Barbosa e Gois (2024), foi determinado pela andlise estatistica que o
coeficiente volumétrico de transferéncia de massa do liquido sofreu muito mais influéncia da vazao de ar
do que da vazdo de dgua. Esse comportamento também foi percebido no trabalho de Heymes et al. (2006)
e no presente estudo, em que através da modelagem simulada de Bravo-Fair, o Kpa sofreu uma influéncia
significativa das vazdes de ar (comparagdo entre as Figuras 36, 37 e 38) do que em relacdo a vazdo de
agua (eixo das abscissas nos respectivos graficos). O aumento da vazdo de ar garantiu um aumento da
carga de propanona presente (dentro do saturador), disponibilizando mais moléculas desse soluto na

coluna, beneficiando assim sua transferéncia de massa da fase gasosa para a fase liquida.

4.8 HETP - altura equivalente a um prato tedrico
Para medir a eficiéncia de uma coluna empacotada, foi adotado o calculo da altura equivalente a
um prato tedrico (HETP - Height Equivalent to a Theoretical Plate), em metros. Esse célculo depende

do numero de estdgios da coluna, e este fator, em uma absorvedora, estd associado a propriedade do
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sistema, as vazdes das correntes e ao tipo de recheio. Assim, ndo foi possivel determinar valores
experimentais a partir da literatura diante das mesmas condigdes utilizadas no presente estudo.

Entdo, com base em Fernandes (2011), a referéncia adotada foi o calculo da HETP a partir da
razao entre a altura da secao de recheio (H) e o nimero de estagios tedrico (NETS) como ja evidenciado
previamente pela Equacao 16. Assim, a HETP de referéncia ndo dependeu da vazao de d4gua nem de gés,
mas do nimero de estagios tedricos, os quais sdo variados no presente estudo entre 2 e 4, ¢ da altura da
secdo de recheio, a qual ¢ fixa e possui valor de 0,79 m. A HETP usada como referéncia foi a média dos

valores encontrados nessa faixa de NETS (2 - 4), como mostra a Tabela 9.
Tabela 9 - HETP de referéncia.

Configuracao HETP (metros)
Estagio 2 0,79/2 = 0,395
Estagio 4 0,79/4 = 0,198

Média 0,296

As Figuras 39, 40 e 41 apresentam, respectivamente, a HETP gerada para as trés configuragdes de
vazao de gas (0,38 g/min, 0,62 g/min e 0,85 g/min), sendo que em cada figura, foi analisada em relagdo
a HETP de referéncia e aos trés modelos de transferéncia de massa simulados: Onda (1968), Bravo-Fair
(1982) e Billet (1993).

Todos os gréaficos foram analisados para um mesmo intervalo de escala, sendo a abscissa de 860 a
1040 g/min e a ordenada de 0 a 1, com o intuito de facilitar, visualmente, a comparacdo da HETP entre
as trés configuragdes de vazoes. Vale ressaltar que a faixa de HETP simulada foi aceitavel, tendo em
vista que trabalhos como Larachi, Lévesque e Grandjean (2008) utilizaram a faixa de HETP entre 0 m e

1,2 m.
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Figura 39 - HETP para configuragdo 1 (0,38 g/min de acetona).
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Diante da Figura 39, referente a configuracao 1 (baixa vazao de gas, igual a 0,38 g/min de acetona),
foi possivel estabelecer que, de modo geral, o0 modelo de Bravo-Fair apresentou melhor exatidao aos
valores de referéncia em todas as vazdes de dgua analisadas, com desvios significativamente menores em
comparagdo aos outros modelos. Além disso, os menores valores de HETP indicaram uma melhor
representacdo da absor¢do para o modelo de Bravo-Fair. Por outro lado, os modelos de Onda e Billet
exibiram desvios elevados e proximos entre si, comportamento ja discutido em se¢des anteriores devido
as similaridades em suas premissas hidrodinamicas.

A Figura 40 expressa a HETP para a configuracao 2 (vazao intermediaria de gas, igual a 0,62 g/min
de acetona). Foi possivel notar que o comportamento foi semelhante ao obtido para configuracdo 1, em
que a modelagem de Bravo-Fair foi a mais adequada para representar os dados de referéncia. Além disso,
os modelos de Onda e de Billet apresentaram desvios similares, porém mais elevados em comparagdo a
configuracdo 1 de vazdo de gés. Esse incremento de HETP com a vazdo de gés, observado no modelo de
Onda e Billet, pode estar associado a aproximagao do limite de inundagdo e a necessidade de aumentar o

numero de estagios ou a altura da coluna, visando compensar a reducdo da eficiéncia hidrodinamica.

1.00

0.80 — &
— Modelos rate-based:
e (—™—) Onda (1968);
g 0.60 ( ) Bravo-Fair (1982);
Pyl (—*) Billet (1993).
[_‘
m
T 0.40 Equacdo 16:

(™) HETP de referéncia
® L ] [ ] ]
0.20
0.00
860 910 960 1010 1060

Vazao de H,O alimentada (g/min)

Figura 40 - HETP para configuragdo 2 (0,62 g/min de acetona).

A Figura 41 expressa a HETP para a configuragdo 3 (vazao elevada de gés , igual a 0,85 g/min de
acetona). Observou-se um comportamento semelhante ao obtido pelas configuragdes 1 e 2, em que, mais
uma vez, o modelo de Bravo-Fair foi o mais adequado e que, para os modelos de Onda e Billet, os desvios

foram mais elevados do que para as configuracdes anteriores (maior HETP).
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Figura 41 - HETP para configuragdo 3 (0,85 g/min de acetona).

Analisando todos os resultados apresentados, foi possivel estabelecer que, para os modelos de
Onda e Billet simulados, a HETP aumentou significativamente com o aumento da vazdo de gas (variando
as configuragdes) e aumentou ligeiramente com a redu¢do da vazao de agua, divergindo cada vez mais do
valor de referéncia e apresentando uma menor eficiéncia.

J& para o modelo de Bravo-Fair simulado, a HETP ndo variou com a vazdo de gés e apresentou
uma ligeira reducdo com o aumento da vazao de 4gua. Além disso, este modelo foi o que apresentou uma
otima concordancia com o valor de referéncia e baixos valores da HETP, indicando que as fases liquida e
gasosa entram em contato de forma mais eficiente, assim significando um menor tamanho da coluna e
baixo custo de operagao.

A adequac¢do do modelo de Bravo-Fair em relagdo aos modelos de Onda e Billet, evidenciada pelo
menor HETP e melhor ajuste com os dados de referéncia, pode ser explicada por considerar multiplos
fatores que comprometem a hidrodinamica, conforme fundamento por Hemmati et al. (2019). Assim, a
correlagdo da area interfacial efetiva do modelo de Bravo-Fair estd relacionada com as taxas de fluxo de
solvente e gés ao longo da coluna empacotada (Reynolds), depende proporcionalmente da velocidade do
liquido (umedecimento do recheio) e inversamente das tensdes superficiais. Assim, uma menor tensao
superficial provoca gotas menores e consequentemente maior area de contato, porém se houver uma alta
taxa de gés, pode arrastar essas gotas, dificultando a transferéncia de massa no recheio. Além disso, a

correlacdo da 4area interfacial estd associada a superficie especifica do tipo de recheio e a ma distribui¢ao

de liquido.
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4.9 HETP para diferentes recheios simulados

A andlise comparativa dos recheios selecionados foi feita diante do recheio de referéncia (Raschig)
e com base na HETP de referéncia ja abordada no topico anterior. Assim, analisou-se a diferenca da HETP
diante das trés configuracdes de vazoes (1-3), a partir da razdo L/V. Esta analise foi realizada no simulador
para cada um dos modelos de transferéncia de massa ja adotados neste trabalho, sendo os modelos de Onda
(1968), Bravo-Fair (1982) e Billet (1993) apresentados, respectivamente, pelas Figuras 42, 43 e 44.

E importante destacar que as analises comparativas foram conduzidas de forma simplificada, uma
vez que os recheios de selas de Berl e Intalox (13 mm) foram simulados com didmetros ligeiramente
superiores ao anel Raschig (10 mm). Essa diferenga dimensional, embora pequena, pode influenciar os
parametros hidrodinadmicos ¢ a eficiéncia de separagao (HETP).

Em todos os graficos, a faixa da HETP foi fixada até 2 metros, com o intuito de facilitar a
comparagdo visual entre as figuras. Vale ressaltar que foi estabelecido o recheio de referéncia (Raschig)
por ser o predominante em todo o trabalho e na absorvedora laboratorial considerada. Além disso, também
foi estabelecida a HETP de referéncia, a qual ¢ uma expressdo matematica, ja descrita na Equagdo 16,
utilizada como parametro para se comparar as demais HETP.

Para o modelo de Onda da Figura 42, todos os recheios adotados apresentaram uma divergéncia
da HETP significativa entre si € em relagdo ao de referéncia, sendo que todos os trés recheios exibiram,
de forma geral, HETP elevadas em relacdo aos outros modelos, ou seja, todos possuiram uma baixa
eficiéncia quando utilizado esse modelo. Analisando os recheios entre si, o de Raschig apresentou uma
melhor eficiéncia devido ao menor HETP, ja o Intalox apresentou uma pior eficiéncia devido ao maior

HETP, comportamento este que diverge do observado na literatura.

2
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0.6 EEm gy X Intalox saddle
0.4

e 000 00 o006 00
0.2
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Figura 42 - HETP dos diferentes recheios selecionados para o modelo de Onda.
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Além disso, percebeu-se que, diferente da HETP de referéncia, os trés recheios apresentaram
redugdo da HETP com o aumento da vazao de agua e reducao da vazao de gas (maiores valores de L/V).
Esse comportamento também foi notado no trabalho de Linek, Moucha e Rejl (2001), o qual utilizou
sistemas distintos e apresentou valores de HETP na faixa entre 0 m e 1,2 m. A explica¢do para a reducao
da HETP esta diretamente associada a maior disponibilidade (&rea interfacial) de liquido para absorver
acetona em altas vazdes de agua, melhorando a eficiéncia da separagdo. Paralelamente, a menor vazao de
gas reduz o arraste de goticulas, minimizando riscos de inundagdo e ampliando o tempo de residéncia das
fases, fatores esses que favorecem a eficiéncia do processo, conforme evidenciado por baixos valores de
HETP. Do ponto de vista do processo, a reducdo de HETP significa uma coluna de menor tamanho e,
consequentemente, um cenario mais economico (Row; Lee, 1999).

Na Figura 43, para o modelo de Bravo-Fair, todos os recheios apresentaram um bom ajuste da
HETP, sendo que o anel de Raschig apresentou uma melhor proximidade com a HETP de referéncia e foi
o menor valor entre os recheios (melhor eficiéncia). Ja a sela de Intalox apresentou o maior valor da HETP
(menor eficiéncia), porém, de forma geral, todos os recheios apresentaram baixos valores, significando
uma boa eficiéncia geral. Nesse modelo foi possivel perceber uma ligeira variacdo da HETP dos recheios
em relacdo somente a vazao de dgua, ja que o coeficiente de difusividade do liquido depende do nimero

Reynolds do liquido baseado na area superficial efetiva.
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@
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MK XXX XX X X X x x
0.4
. mee  pespe TTNY
0
0.0 0.3 0.5 0.8 1.0 1.3 1.5 1.8 2.0 2.3
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Figura 43 - HETP dos diferentes recheios selecionados para o modelo de Bravo-Fair.
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Na Figura 44, para o modelo de Billet, o comportamento dos recheios foi diferente dos outros
modelos. A sela de Intalox apresentou o maior ajuste da HETP em relagdo ao de referéncia, possuindo
baixos valores, ou seja, a melhor eficiéncia. Posteriormente, o anel de Raschig e a sela de Berl
apresentaram uma divergéncia da HETP em relagdo a referéncia, apresentando valores mais elevados e
proximos entre si. Além disso, observou-se que, para os trés recheios, foi apresentada uma reducdo de
HETP diante do aumento da vazdo de 4gua e da reducdo da vazao de gas (maiores valores de L/V), sendo

esse comportamento ja observado e justificado anteriormente para o modelo de Onda.
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Figura 44 - HETP dos diferentes recheios selecionados para o modelo de Billet.

A partir da analise comparativa dos graficos de cada modelo, verificou-se que, com base na teoria
de transferéncia de massa, o modelo de Billet apresentou os resultados mais consistentes em relagdo ao
modelo de Onda e Bravo-Fair. Essa adequagao do modelo de Billet esta ligada a geometria da sela Intalox,
cuja superficie contornada proporciona maior area especifica em comparacao as selas de Berl e aos anéis
Raschig, como ja apresentada na Tabela 5. Essa caracteristica favorece a transferéncia de massa,
aumentando a difusividade do liquido e reduzindo a altura necessaria da se¢do de recheio (menores valores
de HETP). Outro diferencial do modelo de Billet estd na inclusdo do coeficiente "CL" na sua equagdo, que
considera a influéncia da forma e estrutura do recheio no coeficiente de transferéncia de massa da fase
liquida.

Essas observagdes abordadas alinham-se as conclusodes do trabalho de Furter ¢ Newstead (1973),
que destacaram a superioridade das selas Intalox em eficiéncia de transferéncia de massa, seguidas pelas
selas Berl e anéis Raschig. Segundo os autores, o desempenho superior das Intalox deve-se & combinagao
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de baixa queda de pressdo e capacidade de redistribuicdo uniforme do liquido, fatores essenciais para
processos de absorgao.

Embora o modelo de Billet apresente maior embasamento tedrico e respaldo experimental, destaca-
se que o modelo de Bravo-Fair exibiu menores desvios nos valores da HETP entre os recheios analisados.
Assim, tendo em vista a divergéncia nos tamanhos dos recheios simulados, ndo foi possivel assegurar uma

conclusao definitiva sobre qual modelo ou qual recheio ¢ mais adequado a partir das analises comparativas.
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CAPITULO 5

Conclusoes
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5 CONCLUSOES

A andlise computacional foi realizada com propoésito de validar os dados experimentais, abordados
na literatura por Barbosa e Gois (2024), e simular novos fendmenos, de transferéncia de massa e
hidrodinamicos, para a coluna absorvedora do laboratorio de processos de separacdo existente na
Universidade Federal da Bahia, a qual ¢ recheada com anéis de Raschig e foi operada com o sistema
acetona-agua.

Apesar desse sistema ser bastante empregado na comunidade cientifica por quesitos de facilidade,
ainda ¢ dificil encontrar na literatura esse sistema voltado para um estudo de modelagem computacional
de uma coluna absorvedora com as mesmas variaveis da coluna em foco. Sendo que, neste presente estudo,
foram variados o nimero de estagios tedricos da coluna de 2 a 4, e foram estudados trés modelos de
transferéncia de massa cadastrado no simulador Aspen Plus® (Onda, Bravo-Fair e Billet) para trés vazdes
de gas (0,38 g/min, 0,62 g/min e 0,85 g/min), sendo que para cada uma dessas vazdes de gas foram variadas
cinco vazoes de solvente (860 g/min, 900 g/min, 940 g/min, 1000 g/min e 1040 g/min).

Diante das simulagdes realizadas para o sistema em foco e da modelagem baseada nas taxas (rate-
based), a qual é a melhor representacao da realidade dos equipamentos, foi possivel validar adequadamente
os coeficientes volumétricos de transferéncia de massa da fase liquida (Kr.a) diante do aumento da vazao
de acetona. Assim, para a maior vazao de gas estudada (0,85 g/min de acetona), o modelo de Bravo-Fair
foi o mais adequado para representar os dados experimentais. Vale ressaltar que a valida¢do deste
coeficiente sobressai a validagcdo das fragdes massicas absorvidas (X.), ja que € mais direta e especifica
para o processo de transferéncia de massa. Além disso, a valida¢ao experimental da queda de pressado foi
melhor representada com aproximadamente 20% de desvio médio pelo modelo de Sherwood-Leva-Eckert
(SLE).

Além dos fendmenos ja abordados por Barbosa e Gois (2024), o simulador Aspen Plus® permitiu
explorar novos comportamentos ndo verificados experimentalmente. Por meio da modelagem de Billet e
Schultes (1993), confirmou-se computacionalmente que o fendmeno de inundagdo foi respeitado em toda
a faixa de vazdes analisada. Quanto ao holdup, os modelos baseados na transferéncia de massa de
Stichlmair, Bravo e Fair (1989) e de Billet e Schultes (1993) apresentaram valores mais elevados e boa
aderéncia aos dados, destacando-se a correlagao de Engel, Stichlmair e Geipel (1997) como a mais ajustada
ao sistema estudado. Outro destaque foi o modelo de Bravo-Fair, que registrou as maiores areas interfaciais
para transferéncia de massa e a menor HETP, o que justifica a melhor validagdo experimental do
coeficiente de transferéncia de massa.

Assim, com base nos fenomenos hidrodinamicos e de transferéncia de massa, foi possivel concluir
que o modelo rate-based de Bravo-Fair, o qual se sobressai ao modelo de equilibrio, foi o mais adequado

para o sistema e recheio da coluna neste estudo. Neste contexto, o aumento da vazdo de gas esteve
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associado diretamente a maiores quedas de pressdo, chances de inundacao, fragdes de acetona absorvida,
area interfacial de transferéncia de massa e proximidade do coeficiente volumétrico de transferéncia de
massa com a experimental. E crucial destacar que a escolha do modelo e seus ajustes influenciam
diretamente a interpretagao dos fendmenos.

Foi simulada também a eficiéncia do recheio de Raschig considerado até entdo, diante de outros
recheios randomicos similares, a saber, selas de Berl e Intalox. A eficiéncia foi mensurada a partir da
HETP e analisada para cada modelagem rate-based (Onda, Bravo-Fair e Billet). Os resultados indicaram
que o modelo de Billet demonstrou maior embasamento tedrico, com a sela de Intalox apresentando
desempenho superior as selas Berl e aos anéis Raschig. Porém, as conclusdes niao foram definitivas, devido
a variacdo nas dimensdes dos recheios simulados, fator que pode distorcer comparacdes de eficiéncia.

Portanto, o uso da modelagem computacional para validar dados experimentais permitiu uma
analise mais abrangente dos fenomenos estudados, sendo que, as vezes, podem ndo ser facilmente
observados experimentalmente. Além disso, a modelagem computacional no Aspen Plus® ofereceu a
capacidade de simular condigdes variadas, prevendo assim o comportamento do sistema em diversas
situagdes que podem ser dificeis de se replicar em laboratdrio, reduzindo-se assim os custos, o tempo € os
riscos operacionais. Assim, a combinagao de dados experimentais com modelos computacionais também
permitiu uma analise mais completa, o que facilita a otimizagdo dos processos e analises adequadas.

Dessa forma, sintetizando os dados e analises referentes aos fenomenos de transferéncia de massa
e da hidrodinamica abordado na coluna absorvedora no presente estudo, ficou evidenciado a importancia
da modelagem computacional para representar o comportamento desse equipamento, apresentando
informacgodes significativas para o seguimento em estudos mais avangados como: analise da fluidodindmica
computacional (CFD), dispersdo axial, diferentes faixas de vazdes e fluidos, diferentes concentracdes de
acetona na alimentacdo, exploracdo de outros modelos rate-based, flexibilidade dos recheios (dimensao,

tipos, materiais), impacto da varia¢do de temperatura, diferentes faixas de estagios teoricos, entre outros.
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Anexo A: Principais equacionamentos e correlacoes
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Anexo B: Resultados do trabalho de Barbosa e Gois (2024)

Dados do coeficiente de transferéncia de massa:
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o Gas Flow (V) (Lmin %}

Liquid

0.4 los |12
flow(Vigaa)

. Mass Transfer Coefficient, Kia

(L min-)

(s
0,86 0,0074 0,0198 | 0,0154
0,20 0,0093 0,0138 | 0,0277
0,04 0,0087 0,0164 | 0,0143
1,00 0,0043 0,0199 | 0,0206
1,04 0,0059 0,0166 | 0,0138

Grafico, dC/dt versus C, para uma vazao de liquido de 0,8 L/min e uma vazao de ar

de 0,9 L/min:
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e Grafico, dC/dt versus C, para uma vazao de liquido de 1,00 L/min e uma vazao de ar

de 0,8 L/min:
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e Valores do coeficiente de transferéncia de massa (Kpa) versus vazao de liquido (Viiq)

para diferentes vazoes de gas (Vair):

0.035
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