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Por que remover o CO, do gas natural?

O CO, € um dos principais contaminantes do gas natural.

Problemas causados pela sua presenca:
« Reducéao do poder calorifico
» Aceleracao da corrosao em dutos

* Elevado ponto de congelamento



Como remover o CO, do gas natural?
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Como e feita a modelagem da absorcao reativa do CO,?
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Objetivo

Resolver um sistema simplificado de duplo filme e comparar os
diferentes metodos de discretizacao para posterior aplicacao na

modelagem da absorcao reativa de CO,
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Simplificacoes

» As fases liquida e gasosa sao consideradas ideais;

« O transporte dos componentes pelo duplo filme ocorre por difuséo simples, sem considerar os eletrolitos presentes na
solucao;

« As correntes possuem capacidade calorifica constante;
» Os coeficientes de difusdo séo considerados constantes;
« Fase liquida incompressivel,
« As reacdes gquimicas sO ocorrem em fase liquida;
« Somente uma reagao quimica exotérmica ocorre:
MEAH + H,0 + CO, « MEACOO~ + H;0%
» O sistema possui quatro componentes: CO2, H20, MEA e CH4,

» O equilibrio liquido-vapor é descrito pela lei de Henry;



Principals equacoes
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Principals equacoes

Balanco de massa, por
componente, para a
pelicula gasosa:
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Principals equacoes
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Dados da carga

Gas natural
Vazéao total 1097,2 kmol/h
Temperatura 310,93 K
Presséao 60 bar
Composicao
Metano 92,871 % mol
CoO, 6,99029 % mol
H,O 0,138659 % mol
Amina
Vazéao total 62,4 ms/h
2885,5 kmol/h
Temperatura 316,073 K
Concentragdes
H,O 42,206 kmol/m3
MEA 4,036 kmol/ms3
Dados do estagio
Volume 0,71168 m3

Area inundada

70%
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Volumes finitos

Balancos de massa e energia por volume
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gas

Lk Lk Ik+1
dCi,G ]lG _]lG

dt Az

Balanco de massa — fase
liquida

dchk ]Jk__]1k+1 nr
il _JilL i,L :}Z(ﬁﬂHM

dt Az _
j=1
Balango de e,nergia — cLk dTL" ~ qglk — gler?
fase gas TG“PG gy Ay
- Lk Ik Lk+1 AT
Balanco de energia — cL dT; _ — qG Z( AH) -
fase liquida TLEPL gt I



Fase liquida
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Esquematico da discretizacao do estagio



Volumes finitos

Calculo nos fluxos internos
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Volumes finitos

Condicdes de contorno — Interface pelicula / fase continua (bulk)
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Volumes finitos

CondicOes de contorno — Interface gas/liquido

Volume k=3

Volume k=2

Volume k; =1

Volume k, =1

Volume k, =2

Volume k =3

1,2 !
Cig |

Ci, G

11!
\C‘LG*E\EQ

-
lic

1
Tid

Interpolacao de 2° grau e calculo da concentracao na interface

Az, /2




Volumes finitos

Ambiente de simulacao: EMSO

Para solucao do sistema algébrico-diferencial:

« Dasslc

 Tolerancia relativa: 108

Para calculo do estado estacionario

e Sundials

« Estimativa inicial: solucéo da integracao do sistema dinamico

e Tolerancia relativa: 10



Colocacao polinomial modificada

Colocagao Colocacao
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Colocacao polinomial modificada

Apenas a interface € modelada como um volume finito
Remove a regiao de alto gradiente, de dificil aproximacao polinomial

Objetivo: céalculo direto do fluxo entre a interface baseado na integral das

equacoes de conservacao.
Reducao do numero de pontos fora da regiao da interface

Utilizado polindmio de Jacobi a=(3=0
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Ajuste da malha dos volumes finitos

0.14 | T
‘, —+—k=5

012 M Aumento da malha do método dos
T —¥k— k=40 .- ‘ T
3 A k=80 volumes finitos na pelicula liquida
E 0.1 k=160 T
g mostrando a convergéncia da
S
Z0.08 i solucéao
%
LY
S 0.06 i
(@]
il
©
§ 0.04 .
C -
8 Interface liquida: 20 pontos

0.02 _

Interface gas: 10 pontos
0 SRR s e
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06

z, (m)



Perfis no estado estacionario - méetodo dos volumes

finitos
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Concentragao (kmol/m?

Perfis no transiente — método dos volumes finitos
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Concentracao (kmol/m?

Perfis no estado estacionario — comparacao entre 0s

meétodos
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Resultados principais

Resultado

Teor de CO2 saida (%)
Temperatura do gas (K)
Vazao do gas (kmol/h)
Temperatura do liquido (K)
Numero de variaveis

Tempo de solucao - Estacionario

Tempo de solucao - Dinamico

1,29
315,6
1033,8
336,6
774

0,070 s

0,909 s

Volumes finitos Colocacao polinomial

1,31
315,5
1034,1
336,5
714

0,102 s

2,382 s
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Conclusoes
« Meéetodo dos volumes finitos € adequado para a resolucao do problema de
duplo filme

« A convergéncia do metodo é mais simples, devido a possibilidade de calculo

dos fluxos da interface de acordo com as equacOes de conservacao

« Aproximacao polinomial combinada com volumes finitos reduziu o numero de

variaveis, mas nao aumentou a eficiéncia computacional

« Proximo passo: volumes finitos com malha exponencial
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