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RESUMO

O termo simulacdo de processos consiste em um mecanismo altamente utilizado na industria, de forma
que permite representar um modelo computacional de um projeto real e conduzir experimentos com este
modelo sem interferir diretamente no sistema em operacdo. Com este trabalho simula-se um processo de
destilacdo multicomponentes da mistura BTX (Benzeno, Tolueno e Xileno) proposta inicialmente por
GOMIDE (1988), atraves do software de codigo livre COCO e, em sequéncia busca-se avaliar a
funcionalidade e flexibilidade do programa mediante as alteracfes realizadas no decorrer do processo.
Simula-se inicialmente o processo de destilagdo multicomponentes e ao comprovar a eficacia do
programa quanto a obtencdo dos resultados, prople-se alteracBes no estudo a fim de maximizar a
producdo de Benzeno por meio dos equipamentos e funcdes disponiveis no software. A fim de
demonstrar os resultados obtidos, realizou-se alterages em trés etapas do processo: Alteracdo do nimero
de pratos na primeira coluna de destilacdo (Coluna 1), diminuigdo na conversdo de Tolueno em Benzeno
no reator e alteracbes de temperatura na saida do reator flash. Ao variar os parametros citados
anteriormente, conclui-se que o programa continuou funcional e levando-se em consideracdo as
limitacOes presentes no software gratuito tem-se que os resultados obtidos foram satisfatrios.

PALAVRAS-CHAVE: COCO, Destilagdo multicomponentes, Flexibilidade do programa, Otimizagao,
Funcionalidade.

1 - INTRODUGCAO

Segundo Law et al. (2015), a competitividade entre as empresas vem aumentando gradativamente
tornando-se necessario que as empresas sejam mais flexiveis em relacdo a mudancas de cenarios,
mostrando rapidez na tomada das decisdes e possiveis melhoras no processo de implementacao das agdes
a serem tomadas. Nesse contexto surge a simulacdo de eventos que possibilitam uma analise virtual dos
problemas de maneira independente do sistema real, permitindo que solugdes sejam encontradas em
menor tempo e que sejam economicamente viaveis (apud CALLEFI et al., 2015).

Um dos meios de simular um processo é por meio da utilizacdo de softwares de simulagdo, como o
software COCO (CAPE-OPEN to CAPE OPEN). Ferramentas de simulacdo vem sendo muito utilizadas
no meio industrial, pois permitem realizar alteragGes buscando a melhor alternativa para solucionar um
problema, aumentando assim a producdo e diminuindo os custos, sem que seja necessario alteragdes no
sistema real (FRANCISQUETTI, 2014 apud LIMA, 2015).

Desta forma, através do presente artigo, objetiva-se simular por meio do software COCO um processo de
destilacdo de uma mistura envolvendo benzeno, tolueno e xileno, compostos provenientes de processos
cataliticos da industria de petroleo, a fim de avaliar a funcionalidade do programa. Para isso a simula¢do
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sera validada atraves de dados disponiveis na bibliografia, em que sera verificado as fung¢bes presentes no
simulador e com isso serd maximizado a producéo de benzeno no estudo.

2 - REFERENCIAL TEORICO

Simulacdo de processo € a solugdo de um sistema de equacBes de um modelo matematico que descreve
um fendmeno fisico. A simulacdo de processos quimicos se divide em simulacdo nos estados estacionario
e ndo estacionario. As simulacbes em estado estacionario consideram que ndo ha variagdes no
comportamento do sistema ao longo do tempo. J& as simulacBes em estado ndo estaciondrio, séo
consideradas as varia¢@es do sistema ao longo do tempo e, portanto, apresentam equacgoes diferenciais na
modelagem matematica (MATQOS, 2013).

Um dos simuladores disponiveis e com c6digo gratuito no mercado é o simulador de processos COCO
(CAPE-OPEN to CAPE-OPEN), no qual o estudo sera desenvolvido. CAPE ¢ a abreviagdo de Computer
Aided Process Engineering, ou seja, € uma norma para escrever as interfaces de software de simuladores
de processos. A simulacdo de processos quimicos pode ser feita através da modelagem do processo em
determinada linguagem de programagéo ou com o uso de simuladores de processos disponiveis para isto
(COCO, 2014).

COCO é um ambiente de simulagdo livre compativel com o estado estacionario, composto pelos
componentes COFE (CAPEN-OPEN Flowsheet Evironment), onde apresenta um ambiente com uma
interface intuitiva para fluxogramas de plantas quimicas. O sistema também faz uso de propriedades de
corrente, conversdo de unidades além de uma facilidade na geragdo de graficos. O componente TEA
contém um pacote termodinamico. COUSCOUS proporciona um pacote de operag@es unitarias (COCO,
2014).

3-METODOLOGIA DO TRABALHO

Para o inicio do estudo utilizou-se como base o software gratuito COCO, no qual buscou-se simular uma
coluna de destilagdo com uma mistura de xileno, tolueno e benzeno, a fim de e avaliar a confiabilidade da
simulagdo ao comparar os valores obtidos experimentalmente com os valores encontrados na
bibliografia. A partir de levantamentos bibliograficos realizados, optou-se por estudar uma coluna de
destilacéo fracionada proposta por Gomide (1988), em que com a utilizagdo de um software de simulagéo
a visualizagdo do processo tornaria-se mais clara e permitiria que alteragdes fossem realizadas de acordo
com a necessidade do estudo.

O processo de destilagdo estudado é composto por um destilador multicomponente de 17 pratos tedricos,
apresentando uma alimentacdo e duas correntes de saida, sendo uma de topo (destilado) e uma corrente
de fundo (liquido). Este estudo busca calcular condi¢Ges de operacdo para destilar uma mistura liquida
contendo 60 mol% de benzeno, 30 mol% de tolueno e 10 mol% de xileno que alimenta a coluna, de
modo a produzir um destilado com menos de 0,5 mol% de tolueno e um produto de fundo com menos de
0,5 mol% de benzeno. A alimentacdo do sistema serd liquido-saturado com pressdo de 1 atm e
apresentara uma taxa de refluxo igual a 2.

Realizado os testes inicias com a coluna de destilagdo, buscou-se maximizar a producdo de benzeno,
desta forma para garantir que o sistema possuisse dados suficientes para o prosseguimento do estudo,
implementou-se ao sistema equipamentos como bomba, misturador, resfriador, reator e coluna de
destilacdo flash a fim de garantir condi¢des adequadas e propiciar a méxima separacdo do produto de
interesse.

De acordo com Douglas (1988) O processo e topologias principais para a hidroalquilagcdo de tolueno
estdo bem estudados e existe uma quantidade significativa de dados termodindmicos e cinéticos
referentes a esse processo. As correntes de alimenta¢do contém tolueno e hidrogénio que entrardo no
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reator sdo mantidos a uma presséo de 3,964 x 10° Pa e a temperatura de 303,2 K que sdo normalmente
utilizadas na industria, pretendendo-se obter benzeno com elevada pureza (0,9997).

Desta forma configurou-se cada equipamento utilizado no processo e verificou-se se o simulador seria
capaz de operar nas condicBes indicadas. Sendo assim, os resultados obtidos foram analisados e
apresentou-se 0s mesmos sob a forma de tabelas, as quais serdo discutidas com maior enfoque nos
topicos seguintes do artigo.

4 — RESUTADOS E DISCUSSOES

Foi obtido como resultado da simulacdo o fluxograma apresentado na Figura 1, com as composicdes,
temperaturas e pressdes de cada corrente/equipamentos envolvidos no estudo. A andlise do fluxograma
revela que o sistema proposto é funcional, de modo que as correntes verdes indicam que o balanco global
estd adequado e o programa ndo apresentou erros que impedissem o funcionamento do mesmo.

Alimentacao
’ N . 4 N~ :

Figura 1: Fluxograma final da simulag&o.

Analisando os resultados obtidos ao final da simulagéo foi visto que o0 modelo de destilacdo proposto por
Gomide foi atendido e entdo se propds a modificacdo na quantidade de pratos tedricos da coluna de
destilacdo 1. Os 17 pratos da proposta foram sendo reduzidos e os resultados foram avaliados e um ponto
que pode ser levado em consideracdo é que sempre que diminuia a quantidade de pratos teéricos da
coluna a eficiéncia da mesma também reduzia. Sendo assim o ideal foi manter a quantidade de pratos
préximo ou igual ao que foi proposto pois assim se obteve a maxima eficiéncia no processo.

Outro ponto em que houve proposta de mudanga foi no equipamento reator onde que foi modificada a
taxa de conversdo de 0,99 para 0,5 e 0,25. A reacdo em estudo é de ordem 1, no entanto, ndo foi
possivel diminuir a conversdo a partir da diminuicdo do percentual molar de entrada de
hidrogénio no reator. O software permite modificar a converséo de Tolueno em Benzeno apenas pela
programacdo do equipamento, e ndo por quantidade de Hidrogénio entrando no reator, sendo assim, ndo
gera tabela de resultados. De forma tedrica, obter-se-ia um efeito semelhante, com ambas as
modificacdes, mas ha uma limitacdo do software em gerar resultados com quantidades em excesso ou em
falta do reagente limitante da reagéo.
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5 — CONSIDERACOES FINAIS

Através do simulador COCO foi possivel fazer a modelagem desejada do processo e com isso simular o
mesmo nas condi¢bes apresentadas durante o estudo, sendo plausivel alterar as variaveis e analisar as
condicdes operacionais, demonstrando as influéncias individuais de cada alteracdo no processo.

Demonstrou-se de maneira eficaz o desempenho de colunas de destilacdo, reator e trocador de calor
inclusos no processo, maximizando a producgdo de benzeno, como produto de interesse, ficando evidente
o0 potencial do simulador COCO como ferramenta computacional de ensino para resolucédo de problemas
de engenharia quimica. O uso do software faz com que um processo seja visualizado de forma clara e
possibilite um melhor entendimento fisico e quimico de um sistema.

Software de simulagdo pode ser empregado, portanto, como ferramenta alternativa na solucdo de
problemas envolvendo reatores e demais equipamentos do banco de dados do simulador, sem a
necessidade de interromper um processo em operagdo, auxiliando o engenheiro a definir melhores
condices de trabalho e prever as flexibilidades de uma planta quimica.
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