
UNIVERSIDADE F E D E R A L DE CAMPINA G R A N D E 

C E N T R O DE C I E N C I A S E T E C N O L O G I A 

UNIDADE A C A D E M I C A DE ENGENHARIA Q U I M I C A 

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO 

A V A L I A C A O D E N O V A S C O N F I G U R A C O E S D A 

D E S T I L A C A O E X T R A T I V A P A R A O B T E N C A O D E 

E T A N O L A N I D R O 

E L A D I O R O U S S E M O U R A A R A U J O 



U F C G zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
UNIVERSIDADE F E D E R A L DE CAMPINA G R A N D E 

C E N T R O DE C I E N C I A S E T E C N O L O G I A 

UNIDADE A C A D E M I C A D E ENGENHARIA Q U I M I C A 

P R O G R A M A DE POS-GRADUACAO 

AVALIACAO DE NOVAS CONFIGURACOES DA D E S T I L A C A O 

E X T R A T I V A PARA OBTENCAO DE E T A N O L ANIDRO 

Orientador: Dr. Romildo Pereira Brito 

E L A D I O ROUSSE MOURA ARAUJO 



ELADIO ROUSSE MOURA ARAUJO 

AVALIACAO DE NOVAS CONFIGURACOES DA DESTDLACAO 

EXTRATIVA PARA OBTENCAO DE ETANOL AMDRO 

Dissertacao apresentada ao curso de Mestrado 

em Engenharia Quimica da Universidade 

Federal de Campina Grande em cumprimento 

as exigencias para obtencao do gran de Mestre. 

AREA DE CONCENTRACAO: DESENVOLVIMENTO DE 

PROCESSOS QUIMICOS 

ORIENTADOR:Prof.Dr. ROMILDO PEREIRA BRITO 

Campina Grande-Paraiba 



F I C H A C A T A L O G R A F I C A E L A B O R A D A P E L A B I B L I O T E C A C E N T R A L DA U F C G zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A586a 

2007 Araujo, Eladio Rousse Moura. 

Avaliacao de novas configuracoes da destilacao extrativa para obtencao 

de etanol anidro / Eladio Rousse Moura Araujo. — Campina Grande, 2007. 

66f. : i l . 

Dissertacao (Mestrado em Engenharia Qufmica) - Universidade Federal 

de Campina Grande, Centra de Ciencia e Tecnologia. 

Referencias. 

Orientador: Dr. Romildo Pereira Brito. 

1. Etanol. 2. Destilacao Extrativa. I. Titulo. 

CPU-661.722(043) 



A V A L I A C A O D E NOVAS C O N F I G U R A C O E S DA DESTDLACAO 

E X T R A T I V A PARA O B T E N C A O D E E T A N O L AND3RO 

D I S S E R T A C A O APROVADA E M 20/12/2007 

Romikf& Pereira Brito 

O R I E N T A I) OR 

JosezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Ja ilson Nicacio Alves 

EXAMINADOR 

Vimario Simoes Silva 

EXAMINADOR 

Campina Grande,20 de Dezembro de 2007 



DEDICATORIA 

ADeus * 
Aos meus pais:Damiao e Maria Lucia,pelo carinho,respeito e admiracao. 
Ao meu irmao Elvis e minha irma Lamara 
A todos meus companheiros e colegas que fizeram e ainda fazem parte da 
minha vida academica 



AGRADECIMENTOS zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Ao Prof. Dr. Romildo Brito , que demonstrou no nosso dia-a-dia o significado 
da palavra orientador. Obrigado pelo apoio nas horas em que os problemas pareciam 
ser maiores que minhas forcas para supera-los. Obrigado pelo incentivo. 

A UFCG e ao CNPQ , pelo apoio financeiro e pelo estfmulo dados aos futures 
mestres. 

Ao auxiliar de pesquisa, Andre L. S. Vasconcelos, pela dedicagao e amizade. 
Aos amigos que encontrei na UFCG e que me mostraram uma nova visao do 

mundo. Obrigado. 
Aos meus pais , Damiao e Maria Lucia , que me ensinaram que,comzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA esfor90  e 

dedieacao,tudo podemos conseguir.Estou tentando colocar em pratica. Amo voces. 



RESUMO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A destilacao extrativa e comumente usada para a separa9§o de misturas quimicas da 
forma azeotropica ou com baixa volatilidadeinfelizmente, a destilacao extrativa e 
considerada por um maior uso de energiaA separacao do sistema etanol-agua e o 
principal problema na producao do alcool na fermentacao, pois a alimenta9ao e diluida 
mecessitando de grande quantidade de energia para sua recupera9ao,at6 pr6ximo da sua 
composi9ao azeotropica , por destiiasao convencional O objetivo deste trabalho e a 
redu9So do consumo energetico . O sistema convencional de destilacao extrativa consta 
de tr6s colunas para a separa9lo etanol-agua com etileno glicol como solvente.A 
primeira coluna concentra o etanol na diluida alimenta9ao e produz uma agua pura 
como produto na base. A segunda coluna adiciona solvente para "quebrar" o azeotropo 
permitindo a produ9So de um etanol puro como destilado. A terceira coluna recupera o 
solvente para reciclo e produz agua como destilado. Novos Fluxogramas para reduzir o 
uso de energia e "quebrar" o azeotropo sao desenvolvidos e discutidos nesse trabalho. 
Ha uma caracteristica definindo o processo padrao e quando alimenta vapor da coluna 1 
para a coluna 2. Existe uma 6tima concentracao do destilado da coluna 1 em ambos 
fluxogramas. Aproximando da concentra9ao azeotropica na coluna 1 aumenta a entrada 
de energia e o capital de investimento, mas reduz a energia e custos de equipamentos 
requeridos para as colunas 2 e 3. Outro interessante processo de destila9ao extrativa 
combina as colunas 2 e 3. Este requer reciclo do destilado da coluna 3 para coluna 1 . 
Para funcionar corretamente , temos Pcoluna 3>Pcoluna l>Pcoluna 2. Isto pode ser 
conveniente feito usando uma bomba na base da coluna 2. 



ABSTRACT zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Extractive distillation is commonly used for the separation of chemical mixtures that 
form azeotropes or have low relative volatilities. Unfortunately, extractive distillation is 
considered to be a major energy user. The separation of system ethanol-water is the 
main problem in the production of the alcohol for fermentation; because the feeding is 
diluited,needing great amount of energy for its recovery, until close of its azeotrope 
composition , for conventional distillation.The object of the present work to decrease 
the energy consumption. The conventional three-column extractive distillation system 
for ethanol water separation with ethylene glycol as the solvent. The first column 
concentrates the ethanol in the dilute feed and produces a pure water bottoms product. 
The second column adds solvent to make the azeotrope disappear allowing production 
of a pure ethanol distillate. The third column recovers solvent for recycle and produces 
a water distillate. New flow sheets to reduce the energy use in extractive distillation to 
break azeotropes were developed and discussed in this article. One defining feature of 
the standard process is that steam product is taken from the total condenser of column 1 
to be fed into column 2 . There is an optimum concentration of the distillate product 
from column 1 in both flow sheets. Approaching the azeotropic concentration in column 
1 increases the energy input and the capital investment in column 1, but reduces the 
energy and equipment costs required for columns 2 and 3. Another interesting extractive 
distillation process combines columns 2 and 3. This requires recycle of the distillate 
from column 3 to column 1. To operate properly, the process in must have 
Pcoiumn3zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA > Pcoiumni > Pcoiumn2- This can be done conveniently by using a pump on the 
bottoms from column 2. 
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1. INTRODUCAO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A Destilacao e um dos mais antigos e importantes processes de separacao 

utilizado na industria quimica. A Literature se refere a destilacao como sendo "o 

processo de separacao o qual todos os outros devem ser comparados" (Kister, 1997; 

Kunesh ET al. 1995). De acordo com Humphrey (1995), ate 1995 somente nos Estados 

Unidos (EUA) existiam cerca de 40.000 colunas de destilacao em operasao, as quais 

correspondiam por mais de 90% dos processos de separacao e investimentos na ordem 

de U$8xl09. De acordo com Soave e Feliu (2002), a destila?ao chega a alcan̂ ar 5 a 8% 

do custo total de operacao de uma planta e e responsavel por cerca de 3% da energia 

total consumida nos EUA. 

Na area de Engenharia Quimica, o termo simula9&o conforme Perry e Chilton 

(1973) referem-se a criacao de um modelo abstrato para representar um processo 

quimico. Esta descricao pode ser resultado de uma analise rigorosa de uma operacao 

unitaria (como a destilacao) ou de um conjunto de equacoes empiricas. 

Em nossa visao, o projeto de processo conduzido sob o enfoque da simulacao 

envolve alem da elaboracSo de um modelo abstrato para representar o sistema em 

estudo, uma descricao do modelo selecionado, ou seja, a especificacao de um conjunto 

de entradas que permita testar o modelo e a atividade de analise das safdas obtidas a 

partir das entradas fornecidas. No caso de projeto de colunas de destilacao, o modelo do 

sistema poderia representar o comportamento de uma coluna de pratos, enquanto uma 

descricao indicaria que a coluna separa uma mistura binaria constituida por hexano e 

heptano para produzir um destilado contendo 99 mols % de hexano. 

A destilacao extrativa e um processo de purificaclo no qual se usa um solvente 

para melhorar a eficiencia de separâ So, com o aumento da volatilidade relativa de um 

ou mais componentes. Em relaclo ao uso do solvente, e semelhante a destilacao 

azeotropica, mas na destilagao extrativa nao ocorre nenhuma formacao de mistura ou 

misturas azeotropicas. 

O fluxograma apresentado na Figura 1 foi proposto por Calazans (1995) para 

descrever o processo de projeto de sistemas digitals. No entanto, o mesmo tambem pode 

ser usado para representar o modelo adotado pelas ferramentas de simulacao disponiveis 

na area de Engenharia Quimica. 
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Na simulacao, o projetista deve nao somente compreender os modelos abstratos 

subjacentes ao projeto, mas tambem deve ser capaz de descrever os sistemas abstratos 

subjacentes ao projeto, assim como deve ser capaz de descrever um sistema que atenda 

aos requisites de projeto (tipicamente, estes ultimos correspondem a uma descricao 

mais abstrata) e de sugerir entradas relevantes para exercitar a descricao. 

O presente trabalho esta dividido em quatro sistemas, dois sistemas 

convencionais (partial e total) e dois sistemas propostos de reciclo (parcial e total). Esta 

sendo visada a construcao de um sistema com menor consumo energetico de 

desidratacao do etanol. 

Etaborafio 
do Mo-:-Ic 

Simu a?aa 

iaidae 

Anilfes 
das Saidas zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

OK? 

Pirn 

Figura 1. Fluxograma que descreve o Processo de Projeto 
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2.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA MOTIVACAO E OBJETTVOS 

O processo de destilacao extrativa tem tudo pra se tornar um marco historic© na 

desidratacao do etanol, A destilacao extrativa garante qualidade do alcool anidro. O 

Brasil e tido como um dos maiores produtores de alcool e de acucar do mundo. 

O etanol pode ser o substituto da gasolina com duplo objetivo de diminuir a 

dependencia do petroleo e reduzir a emissao de gases que contribuem para o aquecimento global. 

Cinco motivos que fez o Brasil sonhar ser atrativo no ponto de vista da destilacao 

extrativa, precisamente para a producao de etanol, estao apresentados a seguir(Veja,2007): 

V O etanol representa 40% do combustivel consumido pelos carros 

brasileiros. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

•S O Brasil e o segundo maior produtor mundial de alcool combustivel, com 

35% do total, atras dos Estados Unidos, com 37%, e a frente da China, com 8%. 

•S As condicoes climaticas e o solo sao ideais para o cultivo de cana-de-

aeucar, o vegetal mais eficiente para a producto de etanol. 

•S O pais dedica uma pequena parte de sua area agricola ao plantio de cana-

de-a§ucar para etanol e pode facilmente multiplicar por dezesseis a area de cultivo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S E possfvel produzir alcool combustivel e ampliar a area de plantio sem 

prejudicar a colheita de milho, soja e outros graos comestiveis. Os Estados Unidos ja 

atingiram o limite da producao de milho, do qual faz seu etanol. 

A ocorrencia de azeotropos e um fato relativamente comum na industria 

quimica. Como caracteristica principal da destilacao extrativa, e utilizado um solvente 

para "quebrar" o azeotropo etanol-agua formado na segunda coluna, neste trabalho, o 

solvente utilizado foi o etileno-glicol. 

A grande vantagem do uso do etileno-glicol em comparacao com o do tick) 

hexano, um hidrocarboneto saturado usado como solvente, produto volatil e altamente 

inflamavel bastante utilizado atualmente, e que com o mesmo consumo total de vapor 

(fonte de energia utilizada) da para produzir o dobro de alcool anidro. Alem disso, o 

processo consome menos agua do que os tradicionais. 
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Alem da desidratacao do etanol estados foram feitos de modo a obter consumo 

energetico do sistema de colunas de destilacSo extrativa, como falado anteriormente. 

Esta abordagem e apresentada aqui como uma alternativa ao emprego de ferramentas de 

simulafao, tradicionalmente utilizadas na area de Engenharia Quimica. O processo de 

projeto, conduzido sob o enfoque de simulacao envolve a descricao do modelo 

selecionado para descrever o sistema em estudo, atraves da especificacao de um 

conjunto de entradas que permitam testa-Io, e a atividade de analise das saidas obtidas. 

O sistema de destilacao extrativa apresenta ainda, algumas outras caracteristicas 

interessantes, entre os quais(Meirelles,1992): zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S O processo pode desidratar alcool com graduacao alcodlica muito abaixo 

de 93°zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA INPM, sem afetar o grau do alcool anidro. Tai caracterlstica, impensavel nos 

outros processos pode trazer uma serie de beneficios de ordem operacional e energetica. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

•S E relativamente facil de operar e aceita operacao manual no caso de 

falhas na instrumentacao. 

S Aplicada a unidade existente, projetada inicialmente para benzeno e 

ciclo-hexano, o sistema de destilacao extrativa pode levar a um incremento de 

capacidade na ordem de 50%, 

Quanto aos custos, em unidades novas, o sistema de destilacao extrativa custa 

entre 15 e 25% mais do que o sistema azeotropico com ciclo-hexano e 

aproximadamente a metade de uma peneira molecular. 

O custo de producao do anidro (R$/m3 de alcool) com destilacao extrativa e em 

media 35% mais baixo do que com o processo azeotropico e 50% menor do que com a 

peneira molecular. E claro que, cada usina e um mundo a parte e cada caso, uma 

situacao diferente que deve ser analisada separadamente e com criterios proprios. 

O presente trabalho esta dividido em duas partes. Dentro deste contexto, esse 

trabalho na primeira parte avaliou as novas configuracoes (fluxogramas) para o 

processo de destilacao extrativa, com objetivo de reduzir o consumo energetico. 

E possfvel delinear os seguintes objetivos especificos deste trabalho: 

^ Reproduzir o comportamento estacionario do sistema de coluna de 

destilacao em estudo, utilizando como ferramenta, o simulador Aspen Plus™. 
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SzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Avaliar o efeito da razaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA D/F(vazao molar do destilado sobre a vazao 

molar da alimentacao) sobre o consumo energetico rio estado estacionario. 

•S Otimizacao do sistema de destilacao extrativa, em termos energeticos. 
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3. FUNDAMENT ACAO TEORICA zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A destilacao e um dos mais antigos e importantes processos de separacao 

utilizados na industria quimica e petroquimica. Esta importancia se deve a grande 

eficiencia na separacao das mais diferentes misturas. Por outro Iado, e um processo em 

que o consumo energetico representa o maior percentual do consumo global de energia 

de uma planta industrial. Aproveitando do alto consumo de energia apresentado pelas 

colunas de destilacao, alguns pesquisadores chegaram a anunciar processos alternativos 

para substituir a destilacao como processo de separacao. No entanto, estes processos 

revolutionaries nao sao tao convencionais e sua viabilidade para operacao em grande 

escala ainda esta sendo avaliada. 

Devido a sua importancia no campo da Engenharia Quimica, o numero de 

publicacdes sobre colunas de destilacao € cada vez maior. Os artigos abrangem desde a 

modelagem matematica ate o estudo de processos especificos. Em se tratando de 

modelos matematicos, o rigor que pode ser alcancado e grande, visto a possibilidade de 

resolucao com auxilio de computadores de alta capacidade disponiveis nos dias de hoje. 

Com relacao ao processo, diversas possibilidades surgem no dia-a-dia as quais vao 

desde o estudo de sistemas especificos ate a modificacao de configuracoes existentes. 

Durante a etapa de desenvolvimento de um processo quimico as atencoes estao 

voltadas, para a qualidade do produto, a capacidade de producao e os custos de 

investimento e operacao. Entretanto a cobranca cada vez maior sobre o consumo de 

combustivel fossil e a preocupaeao com o meio ambiente tem levado as industrias de 

processos quimicos e petroquimicos procurarem processos que sejam mais eficientes do 

ponto de vista energetico. Para plantas existentes, a alternativa e buscar a otimizacao do 

processo (Zemp e Farias, 1994) e, neste contexto, a destilacao e o mais visado dos 

processos. 

Se por um lado esta entre os maiores consumidores de energia das industrias 

quimica e petroquimica, por outro, devido a simplicidade e eficiencia na separacao, e o 

processo de separacao mais amplamente utilizado. Desta forma, a otimizacao energetica 

da destilacao apresenta um impacto significativo sobre o consumo de combustivel, bem 

como sobre o meio ambiente (Zemp e Farias, 1994). 

Os processos de separacao atingem os seus objetivos mediante a criacao de duas 

ou mais zonas coexistentes e que tem diferencas na temperatura, na pressao, na 
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composicao ou no estado da fase. Cada especie molecular pertencente a mistura que se 

quer separar reagira de maneira singular as diferentes vizinhancas oferecidas por estas 

zonas. Por isso, quando o sistema evolui para o equilibrio, cada especie tera uma 

concentracao diferente em cada zona, e isto leva a uma separacao entre elas. 

A destilacao adota como zonas coexistentes, as fases vapor e lfquido em 

temperatura e pressao essencialmente iguais. Diversas especies de dispositivos, 

denominados pratos, bandejas ou diferentes tipos derecheio, sao usadas para provocar o 

contato intirno entre as duas fases. Nas colunas que operam com bandejas as mesmas 

sao empilhadas em seqiiencia e encerradas num casco cilmdrico, formando uma coluna. 

Os componentes contidos na vazao de alimentacao - que devem ser separado em 

fracoes - entra por um ou mais pontos ao Iongo do casco da coluna. Em virtude da 

diferenca de densidade entre o vapor e o liquido, este desce pela coluna, cascateando de 

bandeja para bandeja, enquanto o vapor sobe na coluna, entrando em contato com o 

liquido. Ao chegar ao fundo da coluna, o lfquido e parcialmente vaporizado num 

refervedor, gerando o vapor do refervedor que retorna a coluna. O restante do lfquido no 

da coluna e drenado como produto de base. O vapor que atinge o topo da coluna e 

resfriado e condensado a lfquido num condensador. Parte do lfquido retorna a coluna 

como refluxo, para formar a contracorrente lfquida. O restante do vapor do topo e 

recolhido como produto ou destilado de topo. Este modelo do fluxo global na coluna de 

destilacao indica a existencia de correntes e contracorrentes de vapor e de liquido que 

entram em contato em todas as bandejas ao longo da coluna. As fases vapor e lfquido, 

em um dado prato, se aproximam do equilfbrio termico, de pressao e de composicao na zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

medida em que o contato entre ambas e" eficiente. 

Os componentes leves (mais volateis, com ebulicao mais baixa) tendem a se 

concentrar na fase vapor, enquanto os mais pesados (menos volateis, com ebulicao mais 

alta) tendem para a fase lfquida. O resultado destas tendencias e uma fase vapor que se 

torna mais rica nos componentes leves a medida que esta corrente sobe na coluna e uma 

fase lfquida que se torna mais rica nos componentes pesados em consonancia com a sua 

descida pelas bandejas. A separacao global que se consegue entre o produto de topo e o 

produto de base depende principalmente das volatilidades relativas dos componentes, do 

numero de pratos na coluna e da razao entre as taxas de lfquido e as taxas de vapor. 

Quando a alimentacao e introduzida num ponto mediano da coluna, esta fica dividida 

numa secao superior, que e freqilentemente denominada a secao de retificacao, e uma 

secao inferior chamada tambem de secao de esgotamento. Os termos ficam bastante 
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impreeisos nas colunas de alimentacao multipla ou em colunas em que ha retirada de 

um produto intermediario mediante uma corrente lateral, alem da retirada pelas duas 

correntes dos extremos. 

Alguns dos metodos de destilacao empregados para resolver problemas de 

volatilidade, Perry et al.(1999): zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Destilacao azeotrdpica e destilacao por balanco de pressao - sao metodos 

que causam, ou usam a formacao do azeotropo ou comportamento azeotropico para 

alterar as caracteristicas do ponto de ebulicao dos componentes e as conduces de 

separacao da mistura; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Destilacao extrativa e destilacao com emprego de sais - sao metodos que, 

primariamente, modificam o comportamento da fase lfquida para alterar a volatilidade 

relativa dos componentes da mistura, utiliza grandes quantidades de solvente com alto 

ponto de ebulieao,em relacao aos componentes da mistura.o Solvente altera os 

coeficientes de atividades da fase liquida da mistura,tornando a volatilidade relativa dos 

componentes de interesse Mais favoraveis. 

S Destilacao reativa - sao metodos que usam a reacao quimica para 

modificar a composicao da mistura ou, alternativamente, usam a existSncia das 

diferencas das fases vapor e liquido entre os produtos da reacao e os reagentes, para 

melhorar o desempenho da reacao. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3.1. Destilacao Extrativa 

A tecnica da utilizacao da destilacao extrativa na desidratacao do etanol nao e 

nova. Ja em meados da decada de 1920, o engenheiro frances Charles Mariller, 

desenvolveu e aplicou um processo que desidratava o etanol de forma continue, 

utilizando a glicerina (ou Glicerol) como solvente, que era depois regenerada e 
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reutilizada. O processo de Mariller foi um sucesso que perdurou na Europa ate os anos 

60, quando caiu em desuso devido a diversos prablemas de ordem tecnica e econdmica 

tais como, polimerizacao e degradacao da glicerina em acroleina, equipamentos e 

processo de tecnologia ultrapassada e principalmente, o custo e a escassez da mesma. 

No Brasil, ele foi utilizado com sucesso por algumas das nossas usinas mais tradicionais 

ate os meados dos anos 70, quando entao, foi tambem abandonado em detrimento dos 

processos denominados primeira e quarta tecnicas da usinas de Melle, que utilizavam 

como desidratante o perigoso e antieconomico benzeno (ou benzol), em um sistema 

conhecido como destilacao azeotropica. Tal sistema desde entao, tem sido utilizado em 

praticamente todas as nossas usinas e destilarias. 

No comedo da decada de 1990, uma portaria do Ministerio do Trabalho, veio a 

coibir o uso do benzeno como desidratante e na qual, todas as usinas e destilarias, 

deveriam substituf-Io em prazo pre-determinado. Foi uma corrida frenetica, quase 

doentia, em busca de alguma coisa que viesse a substitui-lo, quando surgiu o ciclo-

hexano, ja conhecido e utilizado na Europa desde os anos 50. Foi durante este frenesi 

pela procura do sistema ideal, que surgiu dos Estados Unidos a ultima palavra em 

desidratacao, denominada de peneiras moleculares. Pareeia ser a solucao- ideal, pois o 

sistema, alem de prometer consumos energeticos modestos e alcool de melhor 

qualidade, utilizava como desidratante um material sintetico denominado de zeolita, de 

grande poder de absorcao de agua, duravel, inerte e inofensivo para a saude humana. 

Foram instaladas unidades de producao em algumas das mais tradicionais usinas 

brasileiras. O tempo, porem, encarregou-se de desmistificar alguns dos seus postulados; 

em primeiro lugar, a zeolita e um material cuja tecnologia de fabricacao, esta nas maos 

de pouquissimas empresas a nfvel mundial e cujo custo pesa sobremaneira nos custos de 

fabricacao do alcool anidro e eleva potencialmente os custos de implantacao de uma 

nova unidade; em segundo lugar, a forma com que o sistema foi concebido para o Brasil 

esta muito longe de ser a ideal, pois nao cumpre o consumo energetico prometido e a 

qualidade do alcool anidro tem muito a desejar. 

Varios trabalho sobre a obtencao de etanol anidro via destilacao extrativa ou 

azeotropica tSm sido publicados. As conclusQes sao as mais variadas posslveis. Muitos 

trabalhos disponiveis na literatura tem abordado aspectos em relacao ao projeto, 

otimizacao e integracao energetica, todos eles no sentido de reforcar a destilacao 

extrativa como uma alternativa viavel para obtencao do etanol anidro, frente a 

destilacao azeotropica. 
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3.2 Otimizacao do Projeto de Colunas de Destilacao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Os processos de separacao sao uma fase importante na maioria dos processos 

industrials. As separatees sSo necessarias porque as especies quimicas de uma corrente 

devem ser enviadas para multiplos destinos com concentrates especificas. 

Para alcancar a separacao desejada, deve-se determinar o melhor tipo e sequSncia de 

separadores a ser usado, avaiiar as diferencas de propriedades fisico-quimicas, 

determinar o numero de fases em cada separador e estabelecer as condicoes de operacao 

para todo o processo. A otimizacao e necessaria tanto na fase de projeto do 

equipamento, quanto na determinacao das condicoes otimas de operacao. 

Para que seja possfvel simular e otimizar uma coluna de destilacao, e necessario 

elaborar um modelo que descreva o problema de projeto de tal equipamento. Neste 

capitulo e apresentado um modelo de projeto de colunas de destilacao, aplicado a 

separacao de sistemas constitufdos por dois componentes (sistemas binarios). 

3.2.1 Modelos de Projeto para Colunas de Destilacao 

A razao entre a quantidade de liquido retornada como refluxo e a quantidade 

retirada como destilado e denominada razao de refluxo,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA R . A razao de refluxo e 

inversamente proporcional ao numero de pratos necessarios a separacao. Assim, a 

operacao com uma razao de refluxo minima implicaria em um numero infinito de 

pratos, enquanto a operacao com refluxo total (mas sem retirada de produtos) 

corresponderia ao numero minimo de pratos. Alem disso, uma alteracao no valor da 

razao de refluxo determina alteracoes nas taxas de calor trocadas no condensador e 

refervedor, implicando em maior ou menor consumo de agua de refrigeracao, no 

condensador, e vapor de aquecimento, no refervedor (Carneiro,1996). 

As colunas de destilacao sao modeladas em funcao do tipo de contato 

promovido entre as fases liquido e vapor: contato contfnuo ou contato descontinuo. 
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No contato continuo, as fases, liquido e vapor, escoam em contracorrente ao 

longo da coluna e permanecem em contato durante toda sua extensao. Este e o caso das 

colunas recheadas, cujo recheio e selecionado de forma a promover maior area e tempo 

de contato entre as fases. Ja no contato descontinuo, o modelo de projeto baseia-se no 

conceito de estagio, onde as fases, liquido e vapor, entram em contato, transferem massa 

entre si e sao separadas. Este e o caso das colunas de pratos, que podem ser perfurados, 

valvulados ou com borbulhadores (Henley e Seader, 1981). 

Os modelos de projeto para colunas de contato continuo baseiam-se na diferenca 

da taxa de transferencia de massa dos constituintes da mistura, enquanto que no contato 

descontinuo fundamentam-se na diferenca de composicao das fases em equilibrio (Foust 

et al., 1982). 

Os modelos de projeto denominados rigorosos envolvem as equacoes de balanco 

material e entalpico, alem das relacoes de equilibrio. Ja os modelos simplificados, 

estabelecem algumas hipoteses simplificadoras, para reduzir o numero de equacoes 

envolvidas e, fornecem resultados menos precisos, no entanto, mais rapidamente 

obtidos (Foust, 1982; Henley e Seader, 1987, Gomide, 1988). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3.2.2 Criterios de Otimizacao para Colunas de Destilacao 

Varias sao as propostas de algoritmos encontrados na literatura para a 

otimizacao de projeto de colunas de destilacao (Logsdon et al, 1990; Salcedo et al, 

1990; Skovborg e Michelsen, 1992; Srygley e Holland, 1965; Waller e Gustafsson, 

1978). Como criterio de otimalidade, os diversos autores consultados indicam 

essencialmente criterios economicos para constituir a funcao objetivo. 

Waller e Gustafsson (1978) afirmam que a exigencia de maxima separacao por 

prato nao poderia ser usada como criterio de otimalidade, pois implicaria numa razao de 

refluxo infinita. Estes autores indicam, como funcao a otimizar, o criterio de 

minimizacao da soma dos custos devido a perda do componente mais volatil no fundo, 

custos com a perda do componente mais pesado na corrente de topo e custos da geracao 

de vapor no refervedor. 

Moura (1981) afirma que, tracando uma curva de custo anual total (soma do 

custo das utilidades (agua, vapor de aquecimento, investimento, etc.) contra a razao de 
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refluxo, se pode constatar que ela passa por um minimo para razao de refluxozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA dc 1,1 a 

1,25 vezes o refluxo minimo, a partir da analise de 70 destilacoes de hidrocarbonetos. 

No caso de refluxos acima deste "otimo", King (1980) recomenda o projeto 

considerando uma razao de refluxo 20 a 30% superior ao minimo, ja que o custo total e 

de apenaszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 2 a 6 % acima do custo otimo. Estas recomendacoes sao baseadas em 

experiencias previas dos autores, mas nao podem servir como regra para a determinacao 

da razao de refluxo mais adequada a uma determinada separacao. 

Douglas (1988) propoe a mmimizacao do custo anual, expresso em funcao do 

custo de capital (custo da coluna, refervedor e condensador, numero de pratos) e custo 

das utilidades (geracaa de vapor de aquecimento), enquanto Logsdon et al (1990) 

baseiam-se no criterio proposto por Douglas, relacionando o custo anual com a 

quantidade de destilado produzido e custo da alimentacao. 

Pelo exposto, e posslvel inferir que nao existe um consenso entre os autores 

consultados, quanto a funcao objetivo mais adequada para otimizarzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Q projeto de colunas 

de destilacao. Alem disso, alguns autores mencionam a existencia de um conjunto de 

heuristicas de projeto, derivadas de dados empiricos, indicando que a complexidade do 

problema nao permite o estabelecimento de uma unica estrategia de solucao. 

3.2.3 Projeto Automatizado de Colunas de Destilacao 

Varios sao os metodos de otimizacao disponfveis e aplicaveis ao projeto de 

colunas de destilacao e a selecao do metodo mais adequado deve passar pela analise 

cuidadosa do tipo de problema a ser resolvido (operacao ou projeto) e o modelo 

selecionado para descrever a coluna de destilacao (Carneiro, 1996). 

Edgar e Himmelblau(1988) classificam os problemas de otimizacao de colunas 

de destilacao segundo as seguintes categorias: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Determinacao das condicoes otimas para uma coluna ja existente 

alcancar um desempenho especifico com custo minimo de energia: problema que pode 

ser resolvido por um metodo de programacao nao-linear; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Determinacao das condicoes de operacao e o numero (minimo) de 

estagios (pratos da coluna) requeridos para a separacao: problema de programacao nao 
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linear mista. Neste tipo de problema, os custos incluem tanto os custos de capital, 

quanta os de operacao; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Determinacao do numero de estagios e a localizacao otima da 

alimentacao e retirada (s) lateral (ais): Neste caso, os problemas exigem, para sua 

solucao, nao somente reunir um conjunto de equacoes que descreva o problema 

(modelo), mas tambem o auxilio da experiencia pratica. A literatura foraece algumas 

heurfsticas, originarias da experiencia industrial. 
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4. MODELAGEM MATEMATICA DE COLUNAS DE DESTILACAO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O desenvolvimento do modelo resultante para uma coluna de destilacao e realizado 

assumindo que as fases, liquida e vapor, estao em equilibrio termodinamico. O esquema de um prato, 

utilizado no desenvolvimento do modelo, e mostrado na Figura 2. A alimentacao entrando no estagio 

j pode ser um liquido, um vapor ou uma mistura de liquido mais vapor. O sinal da carga termica Q 

sera negativo se o calor estiver sendo retirado do prato e positivo caso contrario. 

As expressoes que descrevem o modelo matematico para uma coluna de destilacao forma 

um conjunto de equacoes basica: balancos de massa (M), as relacSes de equilibrio (E), somatorio das 

fracoes mo lares (S.) e balancos de energia (H). Estas equacoes sao normalmente designadas por 

equac5es MESH. Com base na Figura 2, as equacoes de balanco sao; 

Equacao M - Balanco material para cada componente (C equacoes para cada estagio) 

Figura 2. Modelo de Estagio de Equilibrio. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

+ VzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAMYU +FJZKJ-(Lj +UF)XU ~{Wj: +VXJ =0 (4-D 

Equacao E - Relates de Equilibrio de fases (C equacoes para cada estagio) 

Ei,j = y, 0 (4-2) 

Equacao S - Somatorio das fracoes molares (Uma para cada estagio) 
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c 
(sy)jzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA = ]E>,.7- 1 = 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA(4-3) 

(Sx)j = | > u - l = 0 (4-4) 

Equacao H - Balanco de energia no prato j (1 equacao por estagio) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

H] -Lj_ y • HL+VJH *HVJ+L +FJ .HFJ -{Lj +Uj)*Hlj - (F y +W,)*Hrj-Q} =0(4-5) 

A equacao de balanco material total pode ser usada no lugar de (4-3) ou (4-4), Entao, 

escrevendo o balanco global do estagio 1 ate j : 

A determinacao do numero de graus de liberdade do sistema em questao e realizada 

considerando-se o esquema apresentado na Figura 3. Nessa Figura, a vazao de destilado e 

representada pela retirada lateral do estagio IzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (Ut), enquanto a vazao de refluxo pela variavelLj. 

A vazao de refluxo e dada pela vazaoLx fUt,.A vazao de vapor Vx indicara se o condensador e 

total (F, = 0.0). A carga termica do condensador e Qx e QN representa a carga termica do 

refervedor. A vazao do produto de base e dada pela corrente LN. 

Para um unico estagio de equilibrio pode-se escrever (2C+3) equacoes MESH. Portanto 

a cascata com N estagios de equilibrio (Figura 3) e representado por N(2C+3) equapoes MESH. 

Analisando a cascata apresentada na Figura 2 temos as seguintes variaveis: ^ / ' ^ ' J ' ^ ' ^ e Tj 

alem das cargas termicas do refervedor e condensador. Temos assim, N(2C+3) +2 variaveis e o 

sistema, dessa forma, esta indeterminado. O numero de graus de liberdade do sistema e, 

portanto, igual a dois, de modo que teremos de especificar duas variaveis ou arranjar duas 

equacoes para tornar o sistema determinado. Vale salientar que no procedimento acima se 

admite que as cargas termicas nos demais pratos sejam conhecidas, bem como as vazoes de 

retirada lateral (Henley e Seader, 1981). 

j 
Lj=V j +i+ £(F m -U m -W I „)-Vi (4-6) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

m=l 
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Figura 3. Esquema de uma Cascata de Separacao por Estagios 

4.1 Variaveis de projeto 

Segundo Perry e Green (1985),o numero total de variaveis de projeto para a cascata 

contracorrente na Figura 3 e dado por: 

. < = # / f + 5 X (4-7) 

onde N" e o numero total de variaveis de projeto da unidade, NR e o grau de liberdade que o 

engenheiro de projeto utiliza quando especifica o numero de vezes que um elemento particular 

sera repetido em uma unidade, por exemplo, uma cascata contracorrente possui uma 

unica(iVR=l), enquanto que uma coluna de destilacao possui duas secoes: retificacao e 
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esgotamentozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (NR=2); ]jTiv7 e o somatorio das variaveis de projeto dos estagios de equilibrio 

com correntes laterals. 

As variaveis de projeto para um estagio de equilibrio sao dadas por: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

N; = N;-NC

C (4-8) . 

onde N* sao as variaveis de projeto de um estagio de equilibrio; NE

V € a numero total de 

variaveis do estagio; NE

C sao as relacoes de restricao para o estagio de equilibrio (equacoes 

independentes). 

A Figura 2 mostra as correntes de massa e de energia que sao utilizadas para contagem 

do numero total de variaveis de projeto. Logo, conclui-se que o elemento possui sete correntes 

homogeneas de massa cada um contribuindo com (C+2) variaveis, e uma corrente termica que 

contribui com uma variavel. Entao: 

NE

R - 7.(C+2)+l=7C+15 (4-9) 

As relacoes de restricoes sao mostradas na Tabela 1: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabela 1. Relacoes de Restricoes para a Cascata Contracorrente. 

Intrinsecas 

Identidade de T e P entre V) e Wj 2 

Identidade de T e P entre Lj e Uj 2 

Identidade de Concentracao entre Vj e Wj C-l 

Identidade de Concentracao entre UjeLj C-l 

As correntes Vj e Lj estao em equilibrio,Tv= T L e Pv= PL 2 

Balanco Material C 

Balanco de Energia 1 

Distribuicao entre fases c 

4C+5 

Fonte:Perry e Green(1985). 

o numero de variaveis de projeto do elemento e obtido da Equacao (4-8): 
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NE

YzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA = (7.C+15)-(4.C+5)=3.C+10 (4-10) 

como a cascata contracorrente possui N estagios,o numero total de variaveis de projeto e dado 

por, zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

]TJV7 =N.(3.C+10) (4-11) 

Substituindo a Equacao (4-11) na Equacao (4-7), tem-se o numero total de variaveis para a 

cascata contracorrente: 

iVf =1+N.(3.e+1Q) (4-12) 

O modelo e representado por N.(2.C+3) Equacoes MESH em [N.(3.C+10)+1] variaveis. 

A diferenca entre o numero total de variaveis e o numero de equacoes MESH fornece a 

quantidade de variaveis que devem ser especificadas para a solucao do projeto: 

Especificacoes = rN.(3.C+10)+l]-rN.(2.C+3)l 

Rearranjando, 

Especificacoes = [N.C+7.N+1] 

Entao, se N e todos Fj ,ZJJ,TFJ, PFJ, PJ, UJ, WJ, e Oj sao especificados,o modelo e 

representado por N.(2.C+3) equacoes algebricas simuMneas em N.(2.C+3) variaveis 

desconhecidas (Costa, 1993). Estas especificacoes estSo resumidas na Tabela 2; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabela 2. EspecificaeSes para o Projeto de uma Cascata em Contracorrente. 

Entrada Entrada Saida Saida 

Variaveis Quantidade Variaveis Quantidades 

N 1 x i j N.C 

Fi N Yij N.C 

Zu NC Lj N 

N N 
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Pj N Tj N zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

TFJ N 

Uj N 

Wj N 

Qi N 

N.C+7.N+1 2.N.C+3.N=N.(2.C+3) 

Fonte:Costa(1993). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.2 Matrix Tridiagonal 

4.2.1 Calculo das composicoes 

As composicoes sao obtidas modificando a Equacao tipo M, substituindo as equacoes 

(4.2) e (4.6) na Equacao (4.1) para eliminar y e L (Costa, 1993). Os resultados para cada 

componente em cada estagio sao os seguintes (ver apendice A-l): 

Aj. Xy_i+ Bj. Xy + Cj. Xy+i= Dj (4-13) 

onde: 

Aj = V j + | ; ( F m - U m - W m ) - V l 25 j < N (4-14) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

m=l 

Bj = -[V j +i+ ( Fm- U r a - Wm)- V1+ Uj +( Vj + Wj). kjj 1< jzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA £ N (4-15) 

m=l 

Q = V j + i . k i j + I l ^ j i N (4-16) 

Dj =-Fj.Zij U j i N (4-17) 

As constantes Bj e Cj para cada componente em cada estagio dependem da temperatura 

(Tj), vazao de vapor (Vj) e da constante de equilibrio (kg). A constante de equilibrio (kjj), 

depende da temperatura, pressao e das composicoes das fases. Assim, com as especificacoes do 
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projeto e partindo dos perils iniciais de temperatura e vazao de vapor ao longo da coluna e 

ainda adotando como primeira estimativa valores ideals da constante de equilibrio, todas as 

constantes da Equacao (4-13) sao determinadas. 

As equacoes do tipo M modificadas (Equapao 4-13) podem ser agrupadas por 

componente, ser separadas e escritas como uma serie C de matrizes diagonals, onde as 

variaveis de saida para cada matriz sao os x, sobre todos os N estagios da cascata 

contracorrente. A Figura 4 mostra o esquema para uma coluna de 5 estagios(Perry e 

Green, 1985). 

4.3zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Algoritmo de Thomas 

O algoritmo de Thomas para a solucao da Equacao linearizada (4.13) e uma eliminacao 

gaussiana comecando de estagio 1 ate o estagio N para eliminar XJ,N • Os outros valores sao 

computados recursivamente a partir do valor de x i j N (Costa, 1993). As equacoes usadas no 

algoritmo de Thomas estao expostas a seguir. 

Para o estagio 1 a Equacao (4-13) fornece: 

de acordo com a Figura (4-7),zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Xi > 0 = 0. Entao, a equacao acima pode ser resolvida para x u em 

termos de x i 2 : zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

'Bi Ci 0 0 0 ^ 

A 2 B 2 C 2 0 0 

0 A3 S3 C5 0 

a 0 A 4 B 4 c + 

^ 0 0 0 A5 B5/ 

Figura 4. Esquema para uma Coluna de Cinco Estagios (Costa, 1993). 

Ai.xi,o+Bi.xu+Ci.Xj )2 =Di-» Bi.x u+Ci.Xi, 2

 = D , 

x (4-18) 
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Fazendo,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA p{ = ~ e qt - -—. Entao: 

Para o estagio 2, 

A 2 . x u +B 2 .zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Xj,2 +C2.x l3 =D 2 (4-20) 

Substituindo J C m da Equacao (4-19) na Equacao (4-20), 

A 2. {qx-Pi -xu2 ) + B2 .Xi > 2 +C2.Xi,3 = D 2 ->x i ; 2 .( B2-A2.p1) =D2-A2.q1-C2.Xi3 

rearranjando, 

x = DizAj-qL — -3 

'.2zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA B 2 - A 2 . p , B 2 - A 2 . p i 

fazendo, q2 = — — e p2 — — ^ . Entao: 
%2-A-Pi B2~A2.Pl 

Xi,2 ~ $2 Pi 'Xi,3 

Para o estagio 3, 

Rearranjando, 

D3-A3.q2 C3.xtA 

B3-A3.p2 B3-A,.p2 

jT) — J& •QzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA'y ^ 3 •*̂ /  4 -T-, 

fazendo, q3=— -—• e p3 =zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA •—-—'— .Entao tem-se: 
B3 — A3 .p2 B3 - A3 .p2 

(4-21) 

(4-22) 

A3 .xi>2 + B3 a-,,, + C3 .x M = D3 (4-23) 

(4-24) 

21 



xU3=q3-p3.xiAzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (4-25) 

Por inducao, pode-se definir: 

qj = R

J J ' e p.=-—± (4-26) 

Tem-se ainda que, 

Para o estagio N, a Equacao (4.27) pode ser escrita como, 

xUN=qN (4-28) 

pois XJ I N - I = 0, conforme a Figura 4.3. Obtendo-se o valor de xUN, os outros valores de xy, 

podem ser calculadas sucessivamente atraves da Equacao (4-27) escrita para cada estagio j . 

xUj_, =qMJClt j (4-29) 

A Equacao (4-29) corresponde aos coeficientes da matriz tridiagonal. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.4 Metodos Computacionais de Resolueao do Modelo Estacionario 

Embora o estudo de um metodo de resolueao de problemas de equilibrio liquido-vapor 

em multiplos estagios tenha sido iniciado ha mais de 70 anos por Lewis e Matherson (1932), so 

na decada de 70 apareceram metodos numericos eficientes para a solucao geral do problema, 

Entretanto, a variedade dos problemas de equilibrio liquido-vapor em multiplos estagios e tao 
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grande que ainda nao existe nenhum programa de computador capaz de resolver todos os 

problemas. As variedades decorrem dos seguintes fatores: 

1. Tipos de componentes na carga: hidrocarbonetos, gases associados, fracoes de 

petroleo, substantias polares e solucoes ionicas; 

2. Tipo de equilibrio: liquido-vapor, liquido-liquido, vapor e dois liquidos, reacoes 

qufmicas na fase liquida, associacao na fase vapor; 

3. Faixas de pressao e temperatura; 

4. Numero de estagios e componentes; 

5. Eficiencia em sistemas multicomponentes; 

6. Colunas com pratos ou recheadas; 

7. Faixa de ebulicao da carga. 

Os fatores 1, 2 e 3 criam uma multiplicidade de correlacoes para calculo de equilibrio, 

nenhuma delas geral. O problema de eorrelationar com confianca a eficiencia de componentes 

em misturas multicomponentes parece nao ter uma solucao geral. Finalmente, o fato de a 

coluna funcionar de forma discreta (pratos) ou continua (recheio) conduz ^ um tratamento 

matematico completamente diverse. E a consequ6ncia dessa imensa variedade de problemas e a 

existencia de um grande numero de programas aplicaveis cada um a solucao de alguns tipos de 

problema. Os metodos numericos mais eficientes simulam colunas existentes, nas quais o 

numero de estagios, as cargas, os estagios de carga, as vazoes de produtos e estagios de 

retiradas de produtos sao conhecidos. Portanto, o uso destes programas baseados nestes 

metodos tem de ser feito iterativamente quando aplicados em projetos de novas colunas ou 

quando o objetivo e otimizar uma coluna exlstente (Moura, 1981). 

Os metodos em que o numero de estagios e fixo podem ser classificados em: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Metodo do Ponto de Bolha (BP); 

•f Metodo da Soma das Taxas (SR.); 

S Metodo da Correcao Simultanea (SC); 

E uma caracteristica dos metodos nos quais o numero de estagios e constante a 

fixacao dos perfis de temperatura e vazao de vapor seguida de um calculo balanco de material, 

O balanco material e escrito para todos os estagios e relaciona a fracao molar de cada 
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componente num estagio com a sua fracao molar nos 2 estagios adjacentes. O sistema de N 

equates resultante e bastante simples porque a matriz dos coeficientes e tridiagonal o que 

possibilita a utilizacao do algoritmo de Thomas para resolve-la. Ate este ponto os metodos BP 

e SR sao identicos, ou quando muito, diferem em pequenos detalhes. A Figura 5 ilustra o 

esquema iterativo do metodo BP: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

PerfrlzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA iniclci de zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

/ C a l c u l ozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 4as\ 

f coastzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA ,4s equif, 

Calcu lo dos 

nalizafao 

<3o« 

Figura 5. Esquema iterativo dos Mfctodos BP (Moura, 1974). 

Como podemos ver na Figura 5, apos resolver as equacoes de balanco material 

componente por componente, as composicoes de cada estagio sao normalizadas. Obtem-se 

entao as novas temperaturas, atraves do calculo de ponto de bolha do liquido de todos os 

estagios, dai o nome do metodo. Com estas temperaturas e as composicoes das fases, calculam-

se as entalpias e faz-se um balanco de energia, determinando-se as novas vazoes de vapor. 

Verifica-se a convergencia e repete-se o procedimento, caso a mesma nao tenha sido obtida. O 

criterio de convergencia, sugerido por Wang-Henke (1966) (em Henley e Seader, 1981) e: 

r =zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA X[r ;

( i ) - r / M ) ] < 0.01 (4-30) 
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Friday e Smith (1964) (em Mount, 1981) mostraram que o metodos do BP e 

adequado para cargas com faixa de ebulicao estreita. A faixa de ebulicao e definida por: 

A D B = PO-PB (4-31) 

onde PO e PB sao os pontos de orvalho e de bolha, na pressao da coluna da carga combinada 

(soma das cargas) da coluna. Segundo eles os metodos BP tornam-se instaveis quandozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA A D B > 

150°F (65,5°C). 

No metodo SR, apos o balanco material, caiculam-se as novas vazOes, por meio das 

relacoes estequiometricas. Dai determina-se as novas temperaturas, para que os balancos de 

energia sejam verificados. 

O metodo SR e aplicavel a cargas com faixa de volatilidade grande (AD B

 > 400°F 

(204°C)) e sao ideals para torres de absorcao. Quando aplicados sao mais rapidos do que os 

metodos BP, porque em cada iteraciQ as constantes de equilibrio sao calculadas apenas uma 

vez, ao pas so que nos metodos PB, o calculo de um ponto de bolha exige, pelo menos, uns 3 

calculos de constante de equilibrio. O metodo SR e mais comumente utilizado no projeto de 

colunas de absorcao gasosa. 

Uma descricao detalhada e o esquema iterativo do metodo SR podem ser encontrados 

no livro de Henley e Seader (1981) ou em Perry's Chemical Engineer's Handbook (1999). A 

Figura 6 ilustra o esquema iterativo do metodo SR: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

I 

Figura 6. Esquema iterativo do Metodo SR (Moura, 1974). 
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4.5. METODOS DE OTIMIZACAO 

4.5.1 Introducao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Os metodos classicos de otimizacao geram uma seqiiencia pre-determinada de 

possiveis solueoes, baseados nas variaeoes provocadas na funcao custo e selecionam a 

solucao otima (valor maximo ou minimo da funcao custo). Em muitos casos, dependendo 

das caracteristicas desta funcao, estes metodos podem gerar seqtiencias de solueoes que 

convergem assintoticamente para solueoes otimas locais. 

Os metodos denominados probabillsticos ou estocasticos propoem a determinacao 

da solucao otima atraves da pesquisa em um espaco de estados possiveis, baseando-se na 

ideia de busca probabilistica, onde cada decisao e funcao somente das decisoes anteriores e 

a aceitacao de um novo estado e detenninada a partir de uma funcao de probabilidade. 

Os problemas tipicos de projeto ou operacao de processos quimicos geralmente 

possuem inumeras solueoes e a otimizacao apresenta-se como uma ferramenta efetiva na 

selecao da solucao mais adequada, atraves da aplicacao de metodos quantitativos eficientes. 

Conforme Edgar e Himmelblau (1988), nao existe metodo ou algoritmo de 

otimizacao que possa ser aplicado a todos os problemas. A eseolha do metodo de 

otimizacao para qualquer caso particular dependent fundamentalmente das caracteristicas 

da funcao objetivo e se ela e conhecida explicitamente, da natureza das restricoes e do 

numero de variaveis independentes e dependentes. 

Para auxiliar na eseolha de um metodo de otimizacao adequado ao nosso estudo, 

sera analisado o procedimento proposto por Edgar e Himmelblau (1988) para a solucao de 

problemas de otimizacao, na secao 4.5.3.A A secao 4.5.3.E apresenta as caracteristicas dos 

principals metodos de otimizacao descritos na literatura, enquanto a secao 4.5.3.Q 

apresenta uma proposta de taxonomia para os metodos estudados. 
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4.5.2 Procedimento para a Solucao de Problemas de Otimizacao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Uma proposta de sequencia de etapas para analise e solucao de problemas de 

otimizacao e mostrada no fluxograma apresentado na Figura 7, baseado na sequencia de 

etapas para a analise e solucao de problemas de otimizacao, proposta por Edgar e 

Hemmelblau (1988). 

A primeira etapa envolve a analise do problema de maneira a definir as variaveis de 

processo e as caracteristicas especificas de interesse, isto e, determinacao de todas as 

variaveis envolvidas. A etapa seguinte (modelagem dos criterios de otimizacao) propoe a 

determinacao de um criterio para a otimizacao e especificacao da funcao objetivo em 

termos das variaveis identificadas na primeira etapa, proporcionando um modelo de 

desempenho, algumas vezes denominado de modelo economico. 

A modelagem do problema envolve o desenvolvimento, atraves de expressoes 

matematicas, de uma representacao para o equipamento ou processo. Tal modelo deve 

relacionar as variaveis de entrada (dados do problema) e saida (valores gerados). Devem 

tambem ser incluidas as restricoes, atraves do uso dos principios lisicos bem conhecidos 

(balancos de massa e energia), relacoes empiricas, conceitos implicitos e restricoes 

externas. 

m m 

• zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
swoauan 
a m e n zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
nmmm MMMttt 

9tm.fam amX? m 

Figura 7. Etapas da Solucao de Problema de Otimizacao. 
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Se a fomulacao do problema e muito ampla para o escopo, ha a neeessidade de 

particiona-lo, dividi-lo em partes manejaveis e/ou simplificar a funcao objetivo e o modelo. 

Esta etapa sugere que a descricao matematica do problema seja simplificada tanto quanto 

possivel sem perda das caracteristicas essentials do mesmo. No caso de particionamento do 

problema, o algoritmo de solucao proposto por Edgar e Himmelblau (1988) nao indica 

altemativas para a reuniao das solueoes dos subproblemas para a obtencao da solucao do 

problema original. 

Finalmente, a fase de resolueao e analise da solucao envolve a aplicaeao de um 

metodo de otimizacao adequado a representacao formal estabelecida para o problema, 

analise dos resultados e exame da sensibilidade do resultado a alteracoes nos coeficientes, 

no problema e nas hipoteses. 

Virtualmente, todo metodo de otimizacao envolve iteraeao e a efetividade de uma 

dada tecnica depende, em geral, de uma boa estimativa initial dos valores das variaveis 

para alcanear a solucao otima. A etapa de analise envolve a avaliac&o da solucao eandidata 

para determinar se elaja e otima. Em alguns problemas, e possivel verificar se as condicoes 

suficientes para uma solucao otima foram satisfeitas. Muito frequentemente existe uma 

solucao otima, embora nao seja possivel demonstrar que as condicoes suficientes para obte-

la tenham sido satisfeitas. Tudo o que possivel mostrar, neste ultimo caso, por calculds 

numericos repetitivos, e que o valor da funcao objetivo, para uma suposta solucao otima, e 

superior (ou inferior) a todas as altemativas conheeidas. 

O algoritmo apresentado contempla as etapas fundamentals para a solucao de um 

problema de otimizacao. Sugere-se que, atraves da analise do problema, sejam identificadas 

as variaveis de projeto, permitindo a caracterizacao do espaeo de solueoes do problema de 

otimizacao. A etapa de modelagem dos criterios de otimizae&o envolve a caracterizacao da 

funcao custo (c). A etapa de modelagem do problema estabelece as demais condicoes: a 

determinacao do modelo matematico do processo ou equipamento (e respectiva descricao) 

e inclusao das restricoes sobre as variaveis de projeto. A aplicaeao de um metodo de 

otimizacao, adequado ao problema em estudo, propicia a determinacao da solucao 

eandidata que possui custo minimo, de acordo com o problema de otimizacao. 
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4.5.3 Uma Visao sobre Metodos de Otimizacao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

De vim modo geral, pode-se classificar os metodos de otimizacao em deterministicos 

e probabilisticos. Os metodos ditos determimsticos sao aqueles que, em sua fonnulacao, 

levam em eonsideracao os processos fisicos que relacionam as entradas e saidas. A 

estrutura dos metodos probabilisticos nao apresenta relacao com o fenomeno fisico em si, 

obtendo os valores das variaveis de saida a partir da ocorrencia em tempos anteriores da 

propria variavel ou de outra que possa com ela, estar relacionada. 

4.5.3.A Metodos Deterministicos 

Law e Kelton (1991) definem um modelo deterministico como aquele que nao 

eontem nenhum componente probabilistico. Nestes modelos, a saida e determinada uma 

vez que o conjunto de entradas e relacoes do modelo tenha sido especificado. Esta 

definicao pode ser estendida para os metodos de otimizacao tambem denominados 

detemunisticos. A caracteristica fundamental destes metodos e que sua aplicaeao independe 

dos valores das funcoes envolvidas (Gill et al, 1993). 

A aplicaeao de metodos determimsticos sobre o conjunto de variaveis do problema 

determina uma solucao cujo custo e minimo. No entanto, nao ha garantias de que a solucao 

encontrada corresponda a um minimo global da funcao. Nas seeoes 4.5.3.1.1 a 4.5.3.1.4 

serao descritas as caracteristicas basicas de alguns metodos que podem ser classificados 

eomo deteî ministicos. 
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4.5.3.B Funcoes de uma Variavel sem Restricao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Os metodos que recaem nesta categoria foram denominados por Tanomaru (1995) 

de metodos enumerativos de otimizacao. Eles examinam cada ponto do espaco de estados 

em busca do valor rrunimo para a funcao custo (funcao objetivo), adotando procedimentos 

especificos para determinar a direcao de busca, ou seja, qual o proximo valor a ser 

examinado. 

Muitas vezes, no caso de problemas mais complexos, pode ser conveniente 

estabelecer criterios de forma que o metodo nao alcance a melhor solucao, mas que quase 

sempre encontre uma solucao muito boa, baseando-se na ideia de busca heuristica. O 

proposito de uma funcao heuristica e guiar o processo de busca na direcao mais promissora, 

sugerindo que caminho seguir primeiro, quando houver mais de um disponivel (Rich e 

Knight, 1994). 

Os metodos que envolvem a busca heuristica podem ser descritos 

independentemente de qualquer dominio de problemas, mas, quando aplicados a um tipo de 

problema em particular, tornam-se altamente dependentes do modo como eles exploram o 

conhecimento de cada dominio da aplicaeao. Quando forem utilizados como metodos 

complementares em algoritmos de otimizacao mais complexos, tornam-se tambem 

dependentes da forma como exploram o conhecimento de cada dominio da aplicaeao (Rich 

e Knight, 1994). 

Alguns dos metodos que recaem nesta categoria sao os Procedimentos de Busca e 

limitezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA ("scanning and bracketing procedures"), Metodo de Newton, Metodo de 

Aproximacao por Difereneas Finitas (Metodo quasi-Newton), Metodo da Secante, Metodo 

de Limitaeao da Regiao de Busca, Metodos de Aproximacao Polinomial e os Metodos de 

Busca Heuristica, como Busca em Profundidade, Busca em Amplitude, Gerar-e-testar, 

Subida de Encosta e a Busca pela Melhor Eseolha, entre outros. (Boas, 1963; Edgar er 

Himmelblau, 1988; Himmelblau, 1963; Rich e Knight, 1994). Estes metodos diferenciam-se 

basicamente pelos procedimentos recomendados para determinacao do melhor caminho a 

seguir na busca da solucao. 
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4.5.3.CzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Funcoes Multivariaveis sem Restricao 

O problema de otimizacao de funcoes multivariaveis envolve a determinacao da 

solucao eandidata, que minimiza a funcSo custo,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA c. Como no caso anterior, nao existem 

restricoes aos valores das variaveis pertencentes ao espaco de solueoes. 

A direcao de busca e determinada a partir de um ponto initial e a funcao custo e 

minimizada naquela direcao. A busca e interrompida segundo algum criterio e, entao, uma 

nova direcao e determinada, ate ser detectada a limitacao de uma regiao de minimo. Neste 

ponto a busca pode ser concluida e, utilizado um metodo mais sofisticado, para que seja 

alcancado um grau de precisao maior (Carneiro, 1996). 

Os metodos adotados para otimizacao de funcoes multivariaveis sem restricao sao 

denominados por Edgar e Himmelblau (1988) de metodos de programacao nao linear. Os 

metodos, que recaem nesta categoria, basicamente diferem entre si na forma como sao 

geradas as direcoes de busca. 

Os metodos de otimizacao multivariaveis denominados diretos sao metodos que nao 

requerem o uso de derivadas para determinar a direcao de busca da solucao. 

Alguns destes metodos sao a Busca Randomica, Busca baseada em Quadrante 

Cgrid search") e Busca Invariante. Edgar e Himmelblau (1988) indicam, alem dos citados 

acima, os metodos Simplex (Spendley et al,1962; Edgar e Himmelblau, 1988), a busca com 

direcoes conjugadas e o metodo de Powell (Powell, 1970). 

Ja os metodos indiretos utilizam-se de derivadas para determinar a direcao de busca 

para otimizacao. Recaem nesta categoria o metodo do gradiente, gradiente conjugado, 

metodo de Newton, metodo da secante, entre outros (Edgar e Himmelblau, 1989), 

4.5.3.1) Funcoes Multivariaveis com Restricoes 

A programacao linear (PL) e um dos metodos mais amplamente usados e um dos 

mais efetivos. O termo programacao linear foi proposto por George Dantzig, em 1947, com 
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o objetivo de nomear o procedimento de otimizaeao de problemas em que tanto a fiuicao 

objetivo quanto as restricoes sao lineares (Himmmelblau e Edgar, 1988). 

Segundo Hillier e Lieberman (1980), a programa§ao linear trata de problemas de 

alocacao otimizada de recursos limitados entre atividades que competem. O termo 

"programafao", segundo estes autores, e sinonimo de "planejamento". Assim, a PL envolve 

o planejamento de atividades para obter um resultado otimo, isto e, o melhor resultado que 

atinge o objetivo especificado entre todas as possfveis alternativas. 

Um programa linear esta em uma forma padrao se e: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Um problema de maximizacao (ou minimizagao); 

S Contem restricoes de igualdade; 

S Todas as variaveis pertencem ao conjunto dos numeros naturais. 

Logo, a defini^ao do problema envolve uma. limita9ao ao conjunto de valores 

possiveis das variaveis pertencentes ao conjunto V de variaveis de projeto. Alem disso, as 

restri9oes impostas sobre estas variaveis restringem-se a rela9oes de igualdade. 

Em muitos problemas praticos, as variaveis de decisao somente tern sentido se 

assumirem valores inteiros, restri9ao esta de dificil so!u9ao matematica. Entretanto, alguns 

progressos tern sido feitos (Hillier e Lieberman, 1980) no desenvolvimento de 

procedimentos de solu9&o para o caso dos problemas de programa9ao linear, sujeitos a esta 

restri9§© adicionalde que as variaveis devem assumir valores inteiros. 

Embora a hipotese basica da Programa9ao Linear seja satisfeita em numerosos 

problemas praticos, algumas vezes e necessario reformula-la para atender os casos onde as zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

restr icoes sao do tipo nao-linear. A programa9&o quadratica recai entre estes casos e refere-

se ao problema de maximizar (ou minimizar) uma fun9lo objetivo quadratica sujeita a 

resides lineares. Ja o problema de programacao convexa (Hillier e Lieberman, 1980) 

refere-se ao easo especial de programafao nao linear onde a fun9&o objetivo e uma fun9ao 

concava e todas as resides sao fun9oes convexas. 
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4.5.3.E Processos Discretos zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Muitas plantas de processos e partes de equipamentos sao representadas como 

processos multiestagios, mesmo se o conjunto sob analise nao e constituido por unidades 

separadas. A determinagao das condicoes otimas de opera9ao ou projeto em tais processos e 

complicada, porque os proprios estagios sao quantidades discretas e as condicoes a serem 

estabelecidas para cada estagio estao inter-relacionadas. Os metodos discutidos a seguir 

abordam este tipo de problema. 

4.5.3.F Divisao e Conquista 

Historicamente, o termo "divisao e conquista" foi criado pelos generais 

napoleonicos (1800-1814) (Terada, 1991), que aplicavam uma estrategia de dividir o 

exercito inimigo em varios sub-exercitos separados, para poder veneer cada uma das partes 

mais facilmente. O metodo de desenvolvimento de algoritmos por divisao e conquista 

reflete esta estrategia. 

A Divisao e Conquista, segundo Toscani e Veloso (1990), e um metodo que 

consiste em, dado um problema, decompo-lo em subproblemas menores independentes, 

resolver estes problemas recursivamente e entao combinar as soloes. 

E um metodo recursivo descendentezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA ("top-down") e util no caso de problemas que 

podem ser resolvidos por decomposi9&o em problemas menores, mas do mesmo tipo. 
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4.5.3.G Programacao Dinamica zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A essencia do metodo de Programacao Dinamica recai na decomposigao de um 

problema de otimizacao com multiplas variaveis interconectadas em uma sequeneia de 

subproblemas que podem ser solucionados em serie. 

Segundo Toscani e Veloso (1990), a Programacao Dinamica "recebe uma seqtiencia 

de problemas de tamanho minimo, soluciona esses problemas, guarda os resultados, 

combina subproblemas menores e seus resultados, para obter e resolver problemas maiores, 

ate recompor e resolver o problema original. O problema neste metodo e decomposto uma 

uniea vez, de forma que os subproblemas menores sao gerados antes dos subproblemas 

maiores (e um metodo ascendente ouzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA "bottom-up"). 

Os resultados parciais sao armazenados em uma tabela para serem usados numa 

outra iteracao. Uma vantagem do metodo esta no fato de, uma vez resolvido um 

subproblema, a solucao sera guardada para consulta e nao mais calculada a cada 

aparecimento (Cormen et al, 1990; Hillier e Lieberman, 1980; Wagner, 1985). Segundo 

Wagner (1985), "a caracteristica comum de todos os modelos de programacao dinamica e 

expressar o problema de decisao por meio de uma formulacao recursiva". 

A Programacao Dinamica e aplicavel, quando, ao contrario dos problemas trataveis 

com Divisao e Conquista, existem subproblemas compartilhados no particionamento inicial 

em subproblemas. 

O desenvolvimento de um algoritmo de programacao dinamica pode ser dividido 

em uma sequeneia de quatro etapas (Cormen et al, 1990): 

1. Caracterizar a estrutura de uma solucao otima; 

2. Defoiir recursivamente o valor de uma solucao otima; 

3. Calcular o valor de uma solucao otima de maneira "ascendente"; 

4. Construir uma solucao otima a partir da informacao computada. 

As etapas 1 a 3 formam a base da solucao de um problema por programacao 

dinamica. A etapa 4 pode ser omitida somente se o valor de uma solucao otima e requerido. 
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Quando se desenvolve a etapa 4, algumas vezes acrescenta-sezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA iiiforma9oes adicionais 

durante o calculo da etapa 3 para facilitar a construeao de uma S0IU9&0 otima, zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.5.3.H Metodos Gulosos 

Para muitos problemas de otimiza9&o, o uso da programa9ao dinamica para 

determinar as melhores escolhas implica mais esfor9o do que seria necessario, indicando a 

possibilidade de outros algoritmos mais simples realizarem estas escolhas. 

Um algoritmo guloso sempre faz a escolha que parece ser a melhor no momento, ou 

seja, em qualquer estagio individual, um algoritmo guloso seleciona a op9ao que 

corresponde a um "otimo local", sob algum ponto de vista. 

A diferen9a essencial entre este metodo e a programa9ao dinamica e que no metodo 

guloso apenas uma sequeneia de decisoes e gerada, enquanto que na programa9&o 

dinamica, varias seqiiencias de decisoes podem ser geradas. 

4.5.3.1 Metodos Probabilistieos 

Os metodos detenninisticos descritos anteriormente pressupoem que todos os dados 

nccessarios para descri9ao do modelo sejam conhecidos. Mas, na vida real, dificilmente se 

conhece todos estes valores com absoluta certeza e necessitamos avaliar situa96es em que 

alguns valores das variaveis, pertencentes ao espa90 do problema, assumem valores 

aleatorios. 

Duas sao as abordagens a serem adotadas (Wagner, 1985) para lidar com a fate de 

cormecimento dos valores de algumas variaveis que constituem uma sohwjao candidata-

testar a sensibilidade da solu9ao em modelos deterministicos e construir modelos que 

contenham elementos probabilistieos. Em ambas, as variaveis desconhecidas sao vistas 

como predi9oes imperfeitas a serem caracterizadas por distribui9oes de probabilidades para 
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os diferentes eventos possiveis. Freqiientemente, os modelos resultantes sao meras versoes 

mais complicadas de modelos determimsticos e podem ser resolvidos pelos mesmos 

metodos numericos (atraves da programafio dinamica, por exemplo). Em outras ocasioes, 

para obter as solucoes, teremos de estabelecer heuristicas ou alguma forma arbitraria de 

escolha entre as sondes para determinar azyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA solucao otima. 

Em qualquer dos casos, segundo Hillier e Lieberman (1980), os modelos 

probabilistieos sao inerentemente mais dificeis de usar que as versoes deterministicas. 

Primeiro, porque ha novas dificuldades conceituais, tais como a interpretafao de 

probabilidades propriamente ditas e o significado da otimalidade. Segundo, porque ha 

novas dificuldades tecnicas relacionadas a matematica da otimiza^ao. Por exemplo, mesmo 

quando um modelo estocastico for uma generalizacao direta de uma versao deterministica, 

a carga computacional aumenta, uma vez que se deve considerar cada evento possivel, em 

vez de somente uma unica estimativa. Alem disso, em modelos estocasticos, as fun^oes 

objetivo sao tipicamente nao-lineares, tornando a tare fa de otimizagao mais complexa, E, 

alem disso, sao necessarios mais dados para a especificafao das distribuicdes de 

probabilidade. 

No entanto, os metodos probabilistieos permitem uma melhor exploraf&o do espâ o 

de solucoes, aumentando a possibilidade de determina9ao do extremo global da fiuKjao 

objetivo pesquisada. 

4.5.3.#Aeeozimento Simulado 

Metropolis et al (1983) propuseram, no inicio dos anos 50, um algoritmo simples que 

pode ser usado, por exemplo, para simular o comportamento de uma cole9lo de atomos em 

equilibrio a uma dada temperatura. Em cada etapa deste algoritmo e realizado um pequeno 

deslocamento aleatorio de um atomo e calculada a varia9ao resultante da energia do 

sistema, AE. Se AE'<[ 0, o deslocamento e aceito e a configura9ao com o atomo deslocado e 

usada como ponto de partida para o proximo passo. O caso de AE >0 e tratado 

probabilisticamente: a probabilidade que a configura9ao seja aceita &: 
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P (de aceitar um aumento de energia AE) = exp ( - AE /ks T) 

Nesta relacao, T e a temperatura e ke e um parametro que determina o cronograma de 

tempera, isto e, como a probabilidade varia com a temperatura T. 

Os numeros aleatorios uniformemente distribuidos no intervalo (0,1) constituem um 

meio conveniente para implementar a parte aleatoria do algoritmo. Um destes numeros e 

selecionado e comparado com P(AE). Se ele e menor do que P(AE), a nova configura?!© e 

retida; caso contrario, azyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA configura9ao original e usada no proximo passo. Repetindo estes 

passos basicos diversas vezes, e possivel simular a movimentacao termica de atomos, em 

contato com um banho termico a temperatura T. A escolha de P(AE) tern como 

conseqilencia a evolufao do sistema de acordo com a distribui^ao de Boltzmann. 

Kirkpatrick et al (1983) observaram que a detennina^ao de qual arranjo de atomos 

tem a menor energia era semelhante a encontrar quais os valores das variaveis de um 

problema de otimizacao que minimizariam a funcao objetivo. 

Para encontrar o valor minimo da funyao objetivo, o processo inicia a uma alta 

temperatura e aplica o algoritmo ate ser alcaneado o estado estacionario, quando nao 

ocorrem mais alterafoes no sistema. Quando o valor da funcao objetivo nao decresce 

sistematicamente, mas somente varia aleatoriamente de uma iteracao para a scguinte, 

inicia-se a lenta redugao da temperatura e sao realizadas mais algumas iterayoes. 

Eventualmente um novo estado de equilibrio e alcangado com um valor menor que o 

anterior. O processo continua ate que a temperatura seja reduzida a zero, proporcionando 

uma configurafao final com um valor muito baixo da funcao objetivo, talvez ate o valor 

otimo. Este processo e denominado de Recozimento Simulado ou Tempera Simulada zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

("simulated annealing") devido as semelhanyas ao processo fisico de tempera que 

Metropolis et al (1983) originalmente simularam. 

O Recozimento Simulado e uma variacao da Subida de Encosta, metodo de Busca 

que envolve uma ftuieao heuristica, a qual fornece uma estimativa da proximidade de uma 

determinada solucao em rela9ao a S0IU9I0 otima (Rich e Knight, 1994). A partir do valor 

desta fun9ao, o metodo decide sobre como contmuar a explora9ao do espa90 de soloes. 

No caso do Recozimento Simulado, no inicio do processo, podem ser feitos alguns 

movimentos descendentes, ou seja, o metodo aceita possiveis sokMjoes de maior custo (no 
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caso do problema de miriimizacao), na expectativa de escapar de um possivel ininimo local. 

A ideia e explorar suficientemente todo o espa?© do problema logo no inicio, para que a 

solucao final seja relativamente independente do estado inicial. Como, em geral, o objetivo 

e minimizar a funcao objetivo, na realidade nao ha uma subida de encosta, mas sim uma 

descida de vale. 

Quatro ingredientes sao necessarios, segundo Kirkpatrick et al (1983), para 

implementa?ao do algoritmo de Recozimento Simulado: 

V Uma descricao concisa de umazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA configura9&o do sistema; 

V Um gerador aleatorio de "movimentos" ou rearranjos dos elementos em uma 

configura9ao; 

V Uma fungao objetivo quantitativa contendo os compromissos a serem 

assumidos e; 

V' Um cronograma de tempera das temperaturas e intervalos de tempo 

para os quais o sistema evoluira. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.5.3. L Evolucao Estocastica 

A Evolucao Estocastica e uma tecnica dedicada a otimizaeao combinatorial proposta 

por Saab e Rao (1991). O metodo e similar ao Recozimento Simulado, tendo como 

principal diferenga o fato da Evolugao Estocastica aceitar micialmente somente ganhos 

positivos fazendo com que a Subida de Encosta (Rich e Knight, 1994) inicie somente 

quando for alcaneado um minimo local. Segundo os autores, esta abordagem permite que a 

Evolucao Estocastica apresente convergencia mais rapida que o Recozimento Simulado, 

com resultados similares ou ate melhores. 

O algoritmo caracteriza-se por estrategias de movimento que detenninam a gerafao 

de novos valores para as variaveis na proxima itera9ao. Segundo Saab e Rao (1991), dada 

uma estrategia de movimento, a S0IU9S0 candidatazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA s" e uma S0IU9I0 vizinha de uma S0IU9I0  
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candidatezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA s se s' pode ser gerada a partir de s por um numero maximo de movimentos, que 

podem ser simples ou compostos. 

O ganho de um movimento e resultado da eomparacao entre o custo c da solucao 

candidata inicial s e o custo c' da nova solucao s \ apos a ocorrencia do movimento. 

Cada movimento e aceito se o ganho for maior que um numero aleatorio, gerado no 

intervalo (0, -p), onde peo parametro que permite ganhos negativos de forma a realizar a 

subida de encosta. Um parametro r controla o numero de iteraeoes, correspondendo a uma 

estimativa do tempo necessario para melhorar azyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA solu9ao corrente. Cada vez que e 

encontrada uma solugao melhor, o contador e decrementado de R unidades, proporcionando 

mais etapas para o algoritmo de Evolucao Estocastica. 

A tecnica de Evolu9ao Estocastica, segundo seus autores (Saab e Rao, 1991) 

pretende superar as dificuldades inerentes ao Recozimento Simulado, tais como a 

necessidade de um acerto cuidadoso dos parametros de controle e uso de excessivo tempo 

de computa9ao, atraves de uma modelagem apropriada das solu96es candidatas do 

problema; a no9ao de movimento associada aos elementos "moveis" (variaveis) das 

soloes candidatas; um valor inicial para o par&netro de controle e um metodo para 

atualiza-lo e um valor para o parametro do criterio de parada. 

Segundo os autores, esta tecnica tern proporcionado bons resultados associada a 

uma execu9ao rapida, quando comparados com os resultados obtidos atraves do 

Recozimento Simulado. 

4zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA.5.3.M Computacao Evolucionaria 

Segundo Fogel (1994), a evohwjao Darwiniana e um mecanismo efetivo de busca e 

otimiza9ao. A evolu9ao dos seres vivos (biota) demonstra um comportamento otimizado a 

cada nivel: a celula, o orgao, o individuo e a popula9ao. Este processo de evolucao pode ser 

aplicado a problemas onde solucSes heuristicas nao fornecem resultados satisfatorios. 

As teorias evolucionarias mais amplamente aceitas baseiam-se no paradigma neo-

Darwiniano (Fogel, 1994). Estas teorias atestam que a historia da vida pode ser 
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completamente deserita por processos fisicos (reproducao,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA muta9ao, competî ao e sele9ao) 

que operam sobre ou entre popula9oes e especies. Os individuos e as especies podem ser 

vistos como uma combina9ao de sua programa9ao genetica (genotipo) e a expressao de seu 

comportamento, determinado pelas condi9oes ambientais (fenotipo), sobre os quais estes 

processos fisicos agem, A evohieao e vista como um processo de otimiza9ao, pois a sele9ao 

produz fenotipos tao proximos do otimo quanto possivel, a partir da especifica9ao de um 

estado inicial e das restricoes ambientais. 

Segundo Tanomaru (1995), a Computa9ao Evolucionaria encara a teoria de 

evolufao Darwiniana como um processo adaptativo de otimiza9ao, sugerindo um modelo 

em que popula95es evoluem (buscam um estado melhor) de modo a melhorar o 

desempenho geral da popula9ao (medido atraves de uma funcao objetivo) com respeito a 

um dado problema. 

Atualmente, a Computa9ao Evolucionaria envolve um crescente numero de 

paradigmas e metodos, dos quais os mais importantes sao os Algoritmos Geneticos, a 

Programa9ao Evolucionaria e as Estrategias Evolucionarias, entre outros (Tanomaru, 1995). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.5.3.N Algoritmos Geneticos 

Os Algoritmos Geneticos (AGs) constituem as tecnicas mais estudadas e difundidas 

de Computa9ao Evolucionaria, pela sua flexibilidade, relativa simplicidade de 

implementa9ao e eficacia em realizar busca global em ambientes adversos. 

Vista de forma global, a evolu9ao natural implementa mecanismos adaptativos de 

otimiza9ao que, embora estejam longe de serem uma forma de busca aleatoria, com certeza 

envolvem aleatoriedade. E este tipo de busca inteligente, mas nao deterministica, que os 

algoritmos geneticos tentam imitar (Tanomaru, 1995). 

Estes algoritmos pertencem a classe dos metodos probabilistieos de busca e 

otimiza9ao, embora nao envolvam variaveis aleatorias. Apesar do uso do conceito de 

probabilidade, os algoritmos geneticos tentam dirigir a busca para regioes do espa90 de 

soloes onde e "provavel" a localiza9lo de pontes otimos. 
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Tanomaru propoe a seguinte defirnCao para os algoritmos geneticos: 

"Metodos computacionais de busca baseados nos mecanismos de evolucao natural e na 

genetica. Em AGs, uma popula?ao de possiveis soloes para o problema em questao 

evolui de acordo com operadores probabilistieos concebidos a partir de metaforas 

biologicas, de modo que ha uma tendencia que, na media, os individuos representem 

sohie5es cada vez melhores a medida que o processo evolutivo continua". 

De um modo geral, os algoritmos geneticos diferenciam-se por operarem sobre uma zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

popula9&o de pontes e nao partir de um ponto isolado e em um espa90 de solaces 

codificadas e nao diretamente no espa90 de busca. Estes algoritmos necessitam somente de 

informa9ao sobre o valor da fun9ao objetivo para cada membro da popula9ao e usam 

transi9oes probabilisticas e nao regras determinlstlcas. 

Ja o Recozimento Simulado e na Evolucao Estocastica, metodos que tambem se 

utilizam de transiCoes probabilisticas, operam sobre pontes isolados (sorucoes candidatas) e 

analisam diretamente o espa90 de busca, calculando, a cada decisao, o valor da fimcao 

objetivo para a solu9ao sob analise. 

Conforme Tanomaru (1995), os Sistemas Classificadores e a Programa9ao Genetica 

podem ser vistos como aplica96es especiais de Algoritmos Geneticos. 

O campo da Programa9ao Genetica aplica as ideias de algoritmos geneticos a 

estruturas muito mais complexas que sequencias binarias. Cada cromossomo representa 

uma arvore computacional de tamanho variavel, em contraste com os cromossomos de 

tamanho fixo da grande materia dos algoritmos geneticos. Assim, a Programa9ao Genetica 

realiza a gera9ao automatica de programas de computador para resolver um dado problema. 

Os Sistemas Classificadores, por sua vez, sao basicamente sistemas de produ9§o 

(regras) adaptativos, em que regras do tipo "se-entao" evoluem de acordo com um 

algoritmo genetico. Cada regra e denominada um classificador e e representada por uma 

sequeneia gerada a partir de um alfabeto (Tanomaru, 1995). 
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4.5.3.0 Programacao Evolucionaria zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Os metodos de Programacao Evolucionaria foram originalmente desenvolvidos por 

Fogel (1994). Tipicamente, na Programacao Evolucionaria ha uma populacao de N 

individuos que sao copiados na totalidade numa populacao temporaria e sofremzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA muta9oes 

variaveis. Um torneio estocastico e realizado para extrair a popula9ao seguinte desse grupo 

de 2N individuos. Nao ha nenhuma restr i9lo que implique em um tamanho de popula9ao 

constante e nao ha recombina9ao entre os individuos (Tanomaru, 1995), 

4.5.3.P Estrategias Evolucionarias 

As Estrategias Evolucionarias surgiram na Alemanha, com Rechenberg e Schwefel 

(Tanomaru, 1995) na busca do desenvolvimento de um metodo eficiente de otimiza9&o de 

fun9oes reais multimodais e nao-diferenciaveis. 

No esquema mais simples de Estrategia Evolucionaria, um individuo-pai gera um so 

filho atraves de aplica9&o de muta9oes de distribuiC&o Gaussiana, media zero e variancia 

variavel, de modo que pequenas muta96es ocorram mais frequentemente que muta9oes 

mais radicals. Sempre que um filho "melhor" que o pai e gerado, o pai e substituldo e o 

processo e reiniciado (Tanomaru, 1995). 

4.5.3.Q Taxonomia de metodos de otimiza^ao 

Na Ciencia da Computa9&o, na Engenharia Eletrica e Qm'mica e na Matematica, 

encontram-se propostas de diversos metodos, que poderiam ser classificados segundo 

variados criterios, tais como natureza matematica do problema (natureza matematica da 

fun9&o objetivo e restricoes), procedimentos de busca da S0IU9&0  otima, etc. Hillier e 
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Lieberman (1980) propoem uma taxonomia para os metodos de otimizacao, classificando-

os segundo duas grandes categorias: programacao matematica e modelos probabilistieos 

(Figura 8). 

Ja Edgar e Himmelblau (1988) classificam os metodos de acordo com as 

caractcristicas do problema: funcoes sem rcstricao. programacao matematica e processos 

discretes (Figura 9), enquanto Gilll et al (1993) propoem uma classificacao baseada na 

natureza da funcao objetivo (Figura 10). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

METODOS 
BE 
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Figura 8. Taxonomia proposta por Hillier e Lieberman (1980). 
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Figura 9. Taxonomia proposta por Edgar e Himmelblau (1988). 
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Figura 10-Taxonomia proposta por Gill et all(1993) 

Tanomaru (1995) afirma que existem tres correntes fundamentals de metodos gerais 

de otimizacao: metodos probabilistieos, numericos e enumcrativos,alem de um grande 

numero de metodos hibridos. A Figura 11 apresenta esquematicamente esta proposta de 

classificacJto. 
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Figura 11. Taxonomia proposta por Tanomaru (1995). 
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Shang e Wah (1996) classificam os metodos de otimizaeao em metodos de 

minimizacao local e de minimizacao global (Figura 12). Metodos de minimizacao local sao 

aqueles que convergem para um minimo local, e, segundo estes autores, encontram este 

minimo local de maneira eficiente, sendo adequados a problemas unimodais. Os metodos 

de minimizacao global, ao contrario, empregam estrategias heuristicas para procurar o 

minimo global e nao interrompem o procedimento de busca ao encontrar um minimo local. 

No entanto, esta classificacao refere-se somente aos metodos de minimizacao de problemas 

nao lineares e sem restricoes, limitando o escopo da aplicacao. 

METODOS zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

XA O-LIXEARES zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

« 

Metodo;zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA it 
MlnimlM(io 

Lwnl 
Minimize fio 

Global 

f 

DMemhttstkos Prob»bllttiicos 

Figura 12. Taxonomia proposta por shang e Wah (1996). 
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5. SIMULACAO DO PROCESSO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Utilizou-se o simulador de processo Aspen Plus™. O Aspen Plus™ utiliza uma 

sequeneia de modulos para o projeto, exigindo a especificacao completa de cada equipamento. 

Para o presente trabalho foram utilizados os dados das tabelas 1 e2. Observando que as 

simulacoes foram realizadas no estado estaeionario. 

O processo de projeto, conduzido com auxilio de ferramentas de projeto desenvolvidas 

sob o enfoque de simulaeao, permite a otimizaeao de equipamentos atraves da alteracao manual 

e sucessiva dos valores das variaveis de projeto. A seguir, a analise dos resultados obtidos na 

simulaeao da eoluna com os valores alterados sao utilizados como fonte de novas iteracoes. O 

processo de projeto via simulaeao consiste, portanto, em exercitar uma descricao gerada a 

partir de um modelo abstrato do sistema em estudo ate o projetista obter informacoes 

suficientes para considerar o projeto valido, ou na maioria das vezes, analisar as conseqiiencias 

da alteracao de algumas variaveis de projeto sobre a operacao de um equipamento existente. 

Na Engenharia Qufmica, o projeto de uma planta industrial, constituida por um conjunto 

de equipamentos, envolve a transformacao de uma descricao inicial que inclui, entre outros 

dados, a especificacao da materia-prima disponivel e do produto desejado, em uma descricao 

final do sistema em estudo, denominado de projeto basico. O projeto basico envolve a 

especificacao dos equipamentos envolvidos, a sua distribuieao na planta (sequeneia de 

operacoes) e suas dimensoes fundamentals (altura, diametro, volume, etc.). O termo projeto 

final ou detalhado, em Engenharia Quimica, pressupoe a participacao de outros profissionais, 

como o engenheiro mecanico para especificacao estrutural e mecanica dos equipamentos e seus 

acessorios internos, do engenheiro civil para determinacao das fundaeoes para seus acessorios 

intemos, do engenheiro eletronico para instrumentacao, etc., atividades que estao fora do 

escopo de nosso trabalho. 

No caso do simulador de processos quimicos Aspen Plus™, por exemplo, o processo de 

projeto tern inicio quando o projetista seleciona um modelo termodinamico que descreve o 

eomportamento fisico-quimico dos componentes quimicos que serao introduzidos no 

equipamento a ser simulado. Diversos sao os modelos termodinamicos disponiveis para 

estimativa de propriedades fisico - quimicas dos componentes a serem separados e a selecao 

do modelo mais adequado depende diretamente do conhecimento do projetista sobre a 

aplicabilidade destes modelos. Apos esta selecao, o simulador solicita a identificaeao destes 

componentes quimicos e, somente apos estas informacoes, o projetista pode selecionar o 
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equipamento a ser projetado, ou seja, o modelo de simulacao que o descreve. A indicacao de 

equipamento especifico deve ser eomplementada com uma descricao estrutural (condicoes de 

temperatura e pressao de operacao, fluxo, etc.). 

Neste trabalho utilizou-se, o modelo NRTL ("non-random two liquids"). O modelo 

NRTL (Renon e Prausnits, 1968) e aplicavel a sistemas multicomponentes, liquido-vapor, 

liquido-liquido, e liquido-liquido-vapor. O modelo NRTL pode ser aplicado a sistema ternario 

ou a ordens superiores, sistemas diluidos e misturas alcool - hidrocarboneto. 

Em funcao das caractensticas da eoluna, utilizou-se a rotina Rad Frac™, pelo fato de 

apresentar um modelo rigoroso de simulacao para o sistema estabelecido. As operacoes que o 

modelo apresenta poder de simulacao sao: Destilacao ordinaria; Absorcao; Absorcao com 

refervedor; Destilacao extrativa e azeotropica. Tal rotina tambem e apropriada para sistemas 

bifasicos, sistemas trifasicos, sistemas com pontos de ebulicao proximos, sistemas que exibem 

fase lfquida fortemente nao ideal, etc. 

O Processo de Destilacao Extrativa Convencional consta de tres colunas para a 

separacao da Agua do etanol com etileno glicol como solvente. O processo e mostrado na 

Figuras 13, sistema convencional com condensacao total (sistema 1) e, na Figura 14, sistema 

convencional com condensacao parcial (sistema 2) . A primeira eoluna concentra o etanol na 

alimentacao e produz agua na base. 

I 1 FEED | > 

QUA! | zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 13. Sistema 1 de Destilacao Extrativa. 
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FEED zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 14. Sistema 2 de Destilacao Extrativa 

As propriedades dos componentes e parametros binarios foram obtidas atraves do banco 

de dados da Aspen Technology, INC. Os componentes escolhidos para participarem das 

simulacoes foram: etanol, agua e o solvente etileno-glicol. O etileno glicol entra no processo 

sendo utilizado para como um dos componentes que irao alimentar a segunda eoluna. 

O etanol e o principal componente a ser obtido no topo da segunda eoluna. A agua 

tambem deve ser eonsiderada um dos principals componentes do processo, ja que e desejada a 

baixa concentracao na segunda eoluna, o sistema etanol/agua que da origem as caracteristicas 

azeotropicas ao processo. 

A segunda eoluna recebe o alcool hidratado (etanol+agua) e o solvente (etileno glicol) 

em contra corrente com (etanol+agua). No topo da eoluna, o alcool anidro (etanol) e 

condensado e sai do processo como produto principal. Na regiao entre a alimentacao de etileno 

glicol e alimentafao de (etanol +agua), a agua e absorvida por etileno glicol, descendo para a 

base da segunda eoluna, praticamente esgotada de alcool (etanol). A corrente de fundo da 

segunda eoluna, constitufda praticamente de (agua+solvente), alimenta a eoluna seguinte (a 

terceira), que tern por objetivo recuperar o solvente (etileno glicol). Nessa eoluna, o produto 

que e a agua, mais volatil, sai pelo seu topo; e condensada e eliminada como residuo, enquanto 

que o solvente (etileno glicol) desce esgotado de agua para a sua base, de onde retorna para a 

segunda eoluna, para realizar uma nova desidratacao. 

A adicao do solvente (etileno-glicol) na segunda eoluna quebra o azedtropo modifica as 

suas volatilidades relativas e facilita a separacao do etanol/agua, por destilacao simples. 

Enquanto que na destilacao azeotropica a adicao do ciclo-hexano forma outro azeotropo 

heterogeneo (etanol + agua + ciclo hexano), elimina o anidro como produto de fundo da eoluna 
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desidratadora: na destilacao extrativa, a adicao do glicol quebra o azeotropo (ou quase 

azeotropo) etanol/agua existente, eliminando o alcool anidro pelo seu topo. A terceira eoluna 

recupera o solvente (etileno glicol) que sera reciclado ao processo. A funcao do Solvente 

etileno glicol e 'quebrar' o azeotropo etanol-agua, como falado anteriormente , por este motivo, 

0 mesmo alimenta a segunda eoluna. 

Existe uma forma promissora de economizar energia e uma alimentacao no estado 

vapor para a segunda eoluna. Ha, entretanto, uma concentracao do destilado adequado em 

termos de economia de energia, temos que aproximando a concentracao azeotropica na eoluna 

1 aumenta os gastos de energia de coluna,mas,economia de energia e de menos custos de 

equipamentos nas colunas 2 e 3. . 

Foram desenvolvidos o sistema de destilacao convencional total (sistema 1) e o sistema 

de destilacao convencional parcial (sistema 2), mostrados anteriormente. As comparacoes entre 

o sistema 1 e sistema 2 para a separacao do etanol-agua, mostraram que o sistema 2 requereu 

menos energia.As especificacoes para alimentacao,colunas sao mostrados nas tabelas 3,4,5 e 6. 

Outro processo de destilacao extrativa interessante combina as colunas 2 e 3 ,mostrados 

nas Figura 15 e 16,respectivamente sistema proposto com condensacao total(sistema 3) e 

sistema proposto com condensacao parcial(sistema 4). O etanol puro e o produto do destilado. 

O etileno-glicol puro e o produto da base da eoluna 3. Aproximadamente 99% mol da agua da 

porcentagem, 1% mol de etileno glicol sao retirados como o produto lateral. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabcla 3, Dados do Sistema 1. 

Coluna 1 Coluna 2 Coluna 3 Total 
Estagios 

23 40 20 

Estagio de Alimentacao 12 35 10 
Estagio de alimentacao 

do solvente 
4 

Carga do reboiler 
(Kcal/h) 

380000,00 76000,00 80000,00 536000,00 

Carga Total(Kcal/h) 1150000,00 
D/F 

0,12 • 0,77 0,05 

Refluxo (L/D) 
6,00 0,82 0,15 

Pressao (atm) 
1,60 1,20 1,21 
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TnbelazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 4. Dados do Sistema 2 

Coluna 1 Coluna 2 Coluna 3 TotalzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1 
Estagios 

23 40 20 

Estagio de 
Alimentacao 

12 35 10 

Estagio de 
alimentacao do 

solvente 
4 

Carga do 
reboiler 
(Kcal/h) 

290000,00 80000,00 120000,00 490000,00 

Carga 
Total(Kcal/h) 

962686,00 

D/F 
0,12 0,1 0,05 

Refluxo (L/D) 
6 0,88 0,15 

Pressao (atm) 
1,6 1,2 1,21 

Tabela 5. Dados do Sistema 3. 

Coluna 1 Coluna 2 Coluna 3 Total 
Estagios 

25 43 17 

Estagio de 
Alimentacao 

12 39 9 

Estagio de 
alimentacao do 

solvente 
4 

Carga do reboiler 
(Kcal/h) 

460000,00 140000,00 130000,00 730000,00 

Carga Total 
(Kcal/h) 

1110000,00 

D/F 
0,12 0,30 0,25 

Refluxo (L/D) 
6,00 2,00 5,00 

Pressao (atm) 
1,60 1,55 1,62 
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Tabela 6. Dados do Sistema 4. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Coluna 1 Coluna 2 Coluna 3 Total 

Estagios 
25 43 17 

Estagio de 
Alimentacao 

12 39 9 

Estagio de 
alimentacao do 

solvente 
4 

Carga do Reboiler 
(Kcal/h) 

450000,00 170000,00 20000,00 640000,00 

Carga Total 
(Kcal/h) 

1370000,00 

D/F 
0,12 0,77 0,15 

Refluxo (L/D) 
6,00 8,25 5,00 

Pressao (atm) 
1,60 1,55 1,62 

No novo processo ou sistema proposto, chamado de sistema de reciclo, mostrado nas 

figuras 15 e 16, mais uma vez, o solvente etileno glicol, e utilizado na alimentacao da coluna 

2,para entao depois ser reciclado. Entretanto, baseado nos dados binarios do equilibrio etanol-

agua, a separacio destes componentes e facil em Goneentracoes baixas do Etanol. Assim, o 

solvente pode ser removido mais cedo na corrente de fluxo. O Novo sistema de reciclo tern 

como produto na base da coluna, agua. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 15. Sistema 3 de Destilacao Extrativa. 
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^ r 1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 16. Sistema 4 de Destilacao Extrativa. 

Este sistema requer reciclo do destilado da coluna 3 para a coluna 2. As respectivas 

correntes de Reciclo tern certa quantidade de etanol. O Etileno Glicol e recuperado na corrente 

de reciclo 2. No novo processo e utilizada uma bomba para ajudar na pressao. 

Os resultados foram obtidos atraves de uma analise de sensibilidade, foi realizada a 

modificaeao da vazao do destilado na coluna 1, e verificado o consumo energetico no 

processo.E tambem foi feita a analise da vazao do destilado,modificando esta,e observando o 

efeito sobre a fracao do etanol nas colunas I e 2. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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6. RF.SI II .TAl>OS zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

De acordo com Skogestad (1997), a base para entender a dinamica e controlar as 

especificaeoes de uma coluna de destilacao e ter conhecimento detalhado d̂o seu 

comportamento no estado estacionario.Realizou-se uma analise atraves do eomando 

Optimization para verificar a influencia da vazao do destilado sobre vazao da alimentacao ou 

D/F (Coluna 1) no aquecimento total do sistema(QR) (somatorio de energia de cada coluna do 

Reboiler ) e no resfriamento total do sistema (QC) (somatorio de energia de cada coluna do 

Condensador) em cada situacao(sistema de destilacao convencional e o proposto). A funcao 

objetiva em estudo foi: OR1 +QR2+QR3(somat6rio de energia de cada coluna, dos respectivos 

Reboiler). Usando o eomando minimizar a funcao e foram feitas as seguintes restricoes : zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Fracao molar do etanol na base da coluna 1 igual a 1 ppm 

^ Fracao molar do etanol no topo da coluna 2,variando de 99% a 99,999% 

S Fracao molar do etanol na base da coluna 3 igual a 1 ppm 

Observado que na segunda coluna (coluna 2) e obtido etanol no topo, fracao molar 99,9 

%, ou seja etanol podemos dizer isento de agua,que e uma preocupaeao constante da unidade 

de producao. 

No estudo do estado estacionario foi feita analise atraves do eomando Optimization foi 

feita modificando a vazao do destilado na coluna 1 no sistema de condensador parcial e no 

sistema de condensador total,ambos sistemas convencional e proposto.Durante as 

simulacoes(Optimization),apenas uma das variaveis foi modificada.Ha uma caracterfstica 

definindo o processo(sistema) conventionale feito o exame da razao D/F da coluna 1 e fracao 

do etanol na segunda coluna. 



6 .1 . Variacao da Carga do Destilado da Co luna 1  com a Fracao de Etano l dos Sistemas 1  e  

2  da Alimentacao da Co luna 2  e  Fracao Mo lar do Etano l no Topo da Co luna 2  zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Para esta analise, a corrente de alimentacao do processo (corrente FEED) foi mantida 

constante em 100 kmol/ h (fracao do etanol 10 m o l% e fracao de agua 90 m ol% ) para o sistema 

convencional de condensador total e para o sistema convencional de condensador par cial, com 

tambem para o sistema proposto. Ut ilizou-se os dados da Tabela 7, para construir  os 

respectivos sistemas. 

Tabe la 7. Dados do Sis te ma de De stilacao . 

ru i c / .i t ^.unuHfOcs izyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA a\ a 

h h b D 

(Alimentacao) 10% (m ol) etanol Liqu ido saturado 100 kmol/ h 

Etanol 
P r n Hn t n > 99 .7% (mo!) ctano! Liqu ido saturado -

Bottoms 
< IE-Wo (mo!) etano! Licjuido saturado 

5 kmol/ h 

Reciclo-

Solvcnte 

cm todos os 

casos 

7 8 ' > 0 r  ^ n t ^ « da 
100% (m ol) etileno glicol j , 

alimentacao ua coiuna 2 
5 kmol/ h 

A razao D/ F foi var iada de 0,01 a 0,3 (km ol/ km ol) . Tambem foi ver ificado o efeito de 

D/ F sob a fracao molar  do Etanol na saida da segunda coluna ( topo) . 

Para tais simulacoes os resultados gerados possibilitam tracar  os graficos da Figuras 8, 

9, 10 e I I , mostradas a seguir : 
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Figura 17 . Fracao Mo lar do Etano l na alime ntacao da co luna 2  para Sis te ma 1  
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Figura 18. Fracao Molar do Etanol na alimentacao da coluna 2 para Sistema 2. 

Na Figura 18, foi observado que a medida que aumenta D/F, temos eomportamentos 

distintos,a fracao molar do etanol permanece constante em 0,77 ate D/F = 0,12 ,A partir desse 

ponto comeca a cair a fracao molar do etanol na coluna 1. 

Com auxilio da Figura 17, nota-se comportamento scmelhante ao da Figura 8, a fracao 

molar do etanol permanece constante em 0,79 e D/F = 0,12, para entao decair a fracao molar do 

etanol na coluna 1. 

Nas simulacoes seguintes, Figuras 19 e 20, temos comportamento muito semelhante as 

simulacoes anteriores. Na Figura 19, observamos que a fracao molar do etanol na coluna 2, se 

mantem constante em 0,99 em ate D/F = 0,12, para entao queda brusca da fracao molar do 

etanol. 

Entre o sistema de destilacao convencional partial e total, o melhor sistema que melhor 

se adequa em termos economico e o sistema convencional partial, onde a alimentacao da 

segunda coluna esta proximo de 0,77, a maior fracao alcancada, que representa um certo gasto 

para a coluna 1 ,e mais economia para as colunas 2 e 3.E acontece pra D/F igual a 0,12 . Para o 

D/F=0,12 o sistema 1 apresenta QR=536000,00 Kcal/h(energia com os Reboiler) e 

QT=1150000,00 kcal/h(energia total). 

la o sistema 2 apresentou QR=49000(),()OKcal/h e QT=962686,00 kcal/h. 

A queda brusca da fracao do etanol pode ser justificada pelo fato de que ai ter uma 

vazao de alimentacao constante e aplicando um balanco material, observa-se que aumentando a 

vazao do destilado, ocorre um aumento dos demais componentes, e consequentemente. uma 

diminuicao da fracao do etanol. 
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Figura 19. Fracao Molar do Etanol no Destilado da coluna 2 para Sistema 1. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 20. Fracao molar do Etanol no Destilado na coluna 2 para o Sistema 2 

6.2 Variacao da Carga do Destilado - Estudo do Consumo de Energia corn a Variacsio do 

Destilado da Cnliina 1 

Foi realizado analise com o eomando Design Spec para verificar a influencia D/F na 

coluna 1, no aquecimento e resfriamento Total ,sob o sistemas convencionais parcial e total. 

Foi variado a vazao do destilado de 0,01 a 0,2 (kmol/kmol) e verificado o consumo de energia 

total. Foram mantidas as demais eondicoes de operacoes do processo.A analise dos graficos 

das Figuras 12 e 13, permite concluir que a medida que aumenta a razao D/F aumenta o 

consumo de Energia na colunal.esse fato deve ser explicado pelo fato da alimentacao da 
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coluna l,estar liquido e portanto necessario de mais calor para condensar (no Topo) e tambem 

para evaporar(na Base).Temos que levar em consideracao tambem a razao de refluxo( R ) que 

tambem e aumentada,entao ha mais gastos com energia nos respectivos reboiler. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 21-Consumo de Energia no Sistema 1. 

1300000-

1200000 

1100000 

1000000 

900000-

jg  800000-

(0 
}£ 700000-

0 

600000 

500000-

400000-

300000-
200000. 

Q T 

QRT 

W T 

0,00 0,05 

— , —  

0,10 0,15 0,20 

Figura 22. Consumo de Energia no Sistema 2. 

Tambem se realizou uma analise com o Design Spec para verificar a influencia D/F na 

coluna 1, no aquecimento e resfriamento Total, sob o sistemas de reciclo partial e total. Foi 

variado a razao do destilado de 0,01 a 0,15 (kmol/kmol) e verificado o consumo de energia 

total. Foi acrescentada, aos novos sistemas, uma bomba para ajudar no processo de reciclo. A 

analise dos gralicos das Figuras 23 e 24, permite concluir que a medida que aumenta a razao 

D/F aumenta o consumo de energia na coluna 1. Esse fato deve ser explicado pelo fato da 

alimentacao da coluna l,estar liquido e portanto necessario de mais calor para condensar (no 

topo) e tambem com evaporar(na base).E na Figura 24,foi comparado o consumo de energia do 

sistemas de reciclo total e parcial,onde foi verificado que o custo com consumo de energia do 

sistema de reciclo partial e menor que o sistema de reciclo total.A condensacao partial reduz o 
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resfriamento e o aquecimento. Para operaeao no processo, e necessario ter pressao da coluna3 < 

pressao da coluna 1 < pressao da coluna 2. Pode ser usado convenientemente uma bomba no 

sistema de reciclo, a bomba e instalada nos fundos da coluna 3 e interconectado com a coluna 

2. O processo de Reciclo introduz duas variaveis chaves:a concentracao do Reciclo e taxa do 

destilado da coluna 1. 

Com os dados e Comando Optimization(comando de Otimizaeao), estudo do consumo 

de energia, comparou-se os sistemas proposto (reciclo) e convencional, atraves da Figura 25, 

foi observado que para uma variacao de D/F de 0,01 a 0,20 ,tem-se que analisando esse 

aspecto, o sistema que se apresenta mais economico, e o sistema convencional partial. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 23. Consumo de Energia do Sistema 3 
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Figura 24-Consumo de Energia Sistema 4. 

58 



0 0 5 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 25. Comparacao de Consumo de Energia entre os sistemas de Destiiacao extrativa 

6.3 Variacao do Destilado da Coluna 1 com Variacao da Razao de Refluxo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Foi feita a analise da Variacao do Destilado da Coluna 1 com a Razao de Refluxo (R). 

Partiu-se da ideia que a razao de Refluxo esta ligada ao consumo de energia. A Figura 26 

ilustra o comportamento dos quatro sistemas de destiiacao extrativa. 

2 -
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Figura 26.\ ariacao da Razao de Refluxo com D/F. 

Analisando a Figura 26 observa-se que a medida que aumenta D/F ha aumento da 

Razao de Refluxo ( R ). A explicacao para tal fato e que o aumento de D/F, aumenta o 

consumo de vapor, conseqiientemente aumento do consumo de energia no Reboiler, e tambem 

condensador, assim como em toda coluna. 

59 



7.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA C O N C 1.1 rSOKS 

Como esperado o sistema etanoi-agua se apresenta eomo azeoiropo de minimo, ja que 

nos sistemas em estudo obtem-se o etanoi no topo da coluna, mais precisamente na coiuna 2 

dos sistemas 

Veriiicou-se que o comportamento dos sistemas neste trabaiho apresenta caracteristicas 

de sistemas de destiiacao extrativa, pois, apos adicao de determinada quantidade de soivente na 

coluna 2, obtem-se o produto desejado (etanoi) com iracao molar superior a 97,1% em massa. 

O melhor resultado apresentado para a razao D/F para a coluna 1 foi D/F = 0,12, para 

ambos sistemas de destiiacao convencional(sistemas 1 e 2), entretanto, no modelo de 

condensador parcial (sistema 2), foi apresentado signiiicativa economia de energia para o 

sistema de condensador parcial ou seja menos custos.Para D/F = 0,12 economia de energia 

para o aquecimenlo total de 26,507 % e para o resfriamento total economia de 33,547% do 

sistema de destiiacao condensador parcial(sistema 2) em relacao ao sistema condensador 

total(sistema 1). Visto que o melhor em termos de consumo de energia poupada e de projeto de 

separacao foi encontrado D/F = 0,12 na coluna 1, onde a alimentacao para a coluna 2 e proxima 

de 80 mol %. 

O sistema de destiiacao proposto (reciclo) parcial(sistema 4) mostrou-se mais 

economico que o sistema de destiiacao proposto (reciclo) total(Sistema 3), e para valor D/F = 

0,07, mostrou-se mais economico de que os quatros sistemas em estudo. Entretanto, a partir 

desse valor, temos que o sistema de destiiacao convencional parcial com D/F = 0,12, mostra-se 

como o sistema mais viavel. 

60 



8. SUGESTOES 

1. Avaliar o Sistema no Estado Dinamico 

2. Realizar os calculos relativos a hidrodinamica da coluna,em termos de diametro, 

espa9amcnto entre pratos, eficicncias , etc. 

3. Avaliar a viabilidade economica analisando o investimento inicial e taxa de retorno 

obtida com os sistemas de destiiacao extrativa. 
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