XVIl CONGRESSO BRASILEIRO DE oo s
ENGENHARIA QUIMICA Uiy SEEEE] S 3y

EMGENHARIA QUIMICA
14 5 17 de Setembro 2008 EHERGIA E Novog DESAFIOS har Hotel - Recife - PE

m:n*’ﬁ-q’_"ﬁ::} IV CONGRESS0Q BRASILEIRO DE
3 TERMODINAMICA APLICADA

MODELAGEM GENERICA DE COLUNASDE DESTILACAO

P. B. Staudt; R. P. Soares; A. R. Secchi

Departamento de Engenharia Quimica— Universidade Federal do Rio Grande do Sul
Rua Engenheiro Luiz Englert, s/n° — CEP: 90040-040 — Porto Alegre — RS — Brasil
Telefone: (55-51) 3308-3528 — Email:{ paula rafael ,arge} @eng.ufrgs.br

RESUMO — A pesquisa a cerca da modelagem de colunas de destilacdo ndo é mais uma
novidade nos dias de hoje. Os primeiros trabalhos, com metodologias para a solucéo de
sistemas de separacdo modelados prato a prato, surgiram na década de 30. Nos anos 50,
com o advento do computador digital, foram realizados investimentos sblidos no
desenvolvimento de novos algoritmos e simuladores. Na década de 70, os primeiros
simuladores comerciais comegaram a ser introduzidos na industria e o desenvolvimento
de modelos rigorosos ndo parou mais. Dentro deste contexto, este trabalho tem como
objetivo o desenvolvimento de um modelo rigoroso de coluna de destilacgo, genérico,
dinamico e de facil aplicacdo nos mais variados tipos de estudos. Os modelos gerados
foram implementados na linguagem de modelagem do simulador EMSO e foi utilizada
uma coluna industrial com 80 pratos que separa isobutano de uma mistura de 13
componentes para a validagéo. Este problema resulta em um sistema com mais de 6300
varidveis. A resposta dindmica do modelo foi comparada com dados reais de operacao.
Os resultados da validagéo foram satisfatorios, assim como o desempenho do simulador
EM SO quanto a eficiéncia computacional e a robustez na solucdo do problema.

PALAVRAS-CHAVE: destilacéo; modelagem; simulacdo dinamica; coluna de pratos.

ABSTRACT — Nowadays, modeling and simulation of distillation columns are not a new
research subject anymore. It was around the 1930's that the first methodologies were
proposed to solve staged separation systems. However, it was in 1950’s, with the advent of
digital computers, that most important investments were made for the development of new
algorithms and simulators. In the 1970’s, the industry started to use the first commercial
simulators and the development of rigorous models for distillation columns has not stopped
since then. Inside this context, the main goal of this work is the development of a rigorous,
generic, dynamic, and easy-to-use model of distillation column to be applied on different
targets. The generated models were implemented in the EM SO simulator environment and an
80 tray column which separates isobutane of a 13 component mixture was used to analyze the
model performance. The solution of the problem generates a 6300 variable system. The
validation results have been satisfactory as well as the model prediction and the EMSO
simulator performance in computational efficiency and robustness.
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1. INTRODUCAO

A simulagdo de processos de separagdo, em
especia de colunas de destilacdo, € uma area
muito importante na ssmulagdo de processos
dindmicos. A destilacBo é uma das operacdes
gue mais demanda energia dentre 0s processos
guimicos. Por exemplo, a destilagcdo foi
responsavel por 11% do gasto de energia em
industrias dos EUA no ano de 1991, conforme
Humphrey e Siebert (apud KOEIJER;
KJELSTRUP, 2004).

Este trabalho tem como objetivo o
desenvolvimento de um modelo genérico,
rigoroso, dindmico e de féacil aplicagcdo nos
mais variados tipos de estudos, desde simples
simulagcbes de operacdo até otimizagbes e
previsdes de comportamentos de parada e
partida de plantas. Ou sga um modelo
projetado para Situagbes onde uma
representacdo fiel do comportamento dinamico
€ necessaria.

Para a realizacdo de tal objetivo foi
utilizado o simulador genérico de processos
EMSO (SOARES; SECCHI, 2003) e seu
ambiente de desenvolvimento de modelos. Os
modelos gerados neste estudo fazem parte da
biblioteca EML (EMSO Model Library). A
EML é distribuida no conceito de software
livre, disponibilizando todos os modelos via
internet e sem custo. O simulador EM SO pode
ser utilizado de forma genérica e nos mais
variados ramos da engenharia. Esta ferramenta
apresenta vérias caracteristicas importantes que
auxiliam no desenvolvimento de modelos e na
realizacdo de simulagdes como: andlise de
consisténcia de unidades de medida, verificacdo
de singularidades do sistema e consisténcia das
condicbes iniciais. O simulador EMSO
incorpora alguns conceitos importantes da
programacdo orientada a objetos (OOP), tais
COMo composicdo e heranca. A cOmMposicao
permite uma maior facilidade para combinar
modelos existentes das maneiras mais variadas
possiveis. Modelos que utilizam composicdo
fican mais enxutos e faceis de manter. O

conceito de heranca permite que modelos mais
complexos sgam derivados de modelos
simplificados j& existentes. Isto € modelos
podem herdar as caracteristicas de outros e ter
como informagdo adicional suas peculiaridades.
Estas funcionalidades ficardo melhor ilustradas
quando forem apresentados os modelos de
coluna.

2. MODELAGEM DE COLUNAS DE
DESTILACAO

A pesguisa acerca da modelagem de colunas de
destilacdo ndo é mais uma novidade nos dias de
hoje. Os primeiros trabalhos com metodologias
propostas para a solucdo de sistemas de
separacdo modelados prato a prato surgiram na
década de 30. SO a partir da década de 50, com o
advento do computador digital, foram realizados
investimentos solidos no desenvolvimento de
novos algoritmos e simuladores. Apesar deste
investimento, apenas modelos simplificados
eram utilizados nas simulacfes devido a baixa
capacidade de processamento. A partir da década
de 70, os primeiros simuladores comerciais
comecaram a ser introduzidos na industria e o
desenvolvimento de model os rigorosos n&o parou
mais.

Um modelo dindmico de coluna de
destilacdo pode ser descrito por um conjunto
acoplado de equacOes diferenciais e algébricas
(Differential-Algebraic Equations - DAE) para
cada estdgio. As equagbes diferenciais
representam os balangos de energia e os balancos
de massa global e por componente. As equagdes
algéoricas sdo compostas por  equaches
constitutivas como relagfes de equilibrio liquido-
vapor, restricdo de composicles, calculo de
propriedades fisicas, etc. (ELGUE et al., 2004).

Além do modelo de estagio de equilibrio,
para 0 desenvolvimento de um modelo completo
de coluna de destilagéo, diversos modelos de
equipamentos  periféricos sd0  necessarios.
Exemplos destes equipamentos sdo: bomba,
vévula, tanques, condensador e referverdor.
Todos estes modelos foram desenvolvidos e
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implementados, mas neste trabalho, apenas o
modelo de estdgio de equilibrio e de uma
configuragdo de coluna de destilagdo seré&o
abordados.

3. MODELOSDESENVOLVIDOS

3.1. Modelo de Estagio de Equilibrio -
Prato

O modelo de prato representa um estagio de
equilibrio de uma coluna de destilacdo. Existem
diversas linhas de modelagem de um estégio,
gue sdo: modelos que consideram o equilibrio
termodindmico entre a fase liquida e vapor,
modelos baseados em taxas de transferéncia,
modelos reduzidos e outros. Dentro da
categoria de modelos rigorosos com
consideracdo de equilibrio termodinamico entre
as fases, 0 ponto de maior variagdo entre 0s
modelos esta nas equacdes relacionadas com a
hidrodinamica do prato, isto €, nas correlagdes
para 0 caculo das vazdes internas dos pratos,
perfis de pressdo e outros detal hes hidraulicos.

A construgdo do modelo desenvolvido
neste trabalho incluiu a consulta e andise de
inumeras fontes da literatura, utilizando como
base o trabalho de Gani et a. (1986). Na Figura
1, pode ser visualizada uma representacdo
esguemética de um prato com suas correntes de
calor, alimentagdo, vapor e liquido.

v
«——
.

FL ut Fvln
Figura 1 — Modelo esquematico de um prato.

Da Figura 1, pode-se identificar a
simbologia utilizada no equacionamento. As
vazOes sdo representadas pela letra F, os
sobrescritos L e V correspondem as fases
liguida e vapor respectivamente e 0s subscritos

in e out correspondem as correntes que entram e
saem do prato.

Para modelar um prato com as correntes
materiais e de energia representadas acima,
considerando o equilibrio termodinamico entre as
fases, 0 seguinte conjunto de equacdes foi
utilizado:

Balancgos e acumul os:

dM;
d_tl = anln + F xln + Fnyln - Outxoutl
Fg]utyouti 1)
M; = ME gy, + My e, )

com i=1,2,..,c, onde ¢ € 0 nimero de
componentes na mistura, M é o acimulo molar, z
€ a composicdo da alimentacdo e X e y sG0 as
composi¢des do liquido e vapor.
2 — Fohin + FERE + FYRY, — FL RL , —
FoVuthout + Q (3)
E= MLhéut + Mvhgut - outV rato (4)
Onde P € a presséo, V,,.q¢, € 0 volume do prato,

h a entalpia da corrente e E a energia interna do
sistema.

Equilibrio quimico, mecénico e térmico:

@ionuti = @}/yeqi ©)
P(I;ut = P(‘)/ut (6)
Tgut = Tc;/ut (7

Onde na Equacéo 5 a igualdade das fugacidades
entre as fases liquida e vapor foi expressa em
termos dos coeficientes de fugacidade ¢ e @Y
da espécie i na mistura, respectivamente. T
representa a temperatura do prato e y., a
composi¢do do vapor determinada pelo equilibrio
guimico.

E importante notar que, embora a
Equacdo 5 envolva o coeficiente de fugacidade,
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ela é geral o suficiente para tratar os casos onde

model os de atividade sdo utilizados (STAUDT,
2007). Paratratar a ndo idealidade do equilibrio
das fases, € inserida a Eficiéncia de Murphree

Eyv:

Yout; —Vin;

EMVi = Veay—Yin; (8
Restri¢cdo geométrica e nivel de liquido:

Vorato = M*v* + MVv"” 9)
Level = M::L (10)

Com v representando o volume molar das fases,
Level o nivel de liquido no prato e A, aareado
prato.

Vazdes de liquido e vapor:

FV (Pm Pout) (11)

vV ap¥

Onde a ¢ o coeficiente de queda de pressao no
prato seco, utilizado como parémetro de gjuste
do modelo. A;, corresponde a area dos furos do
prato e p” adensidade do vapor.

3/,
(Level—[s’hw)/
B

Fl =a,l, ; (12)
Onde l,, e h,, sG0 0 comprimento e a altura do
vertedouro, respectivamente e «, ¢ P sdo
parametros de gjuste do modelo.

3.2. Modelo de Coluna de Destilagdo

Com os modelos dos acessorios e do estégio de
equilibrio, vérias configuragbes de colunas
podem ser montadas, de acordo com o
equipamento real a ser modelado. Por exemplo,
pode-se representar desde uma simples secéo
de coluna (Figura 2(a)) até uma coluna
completa com condensador e refervedor

dindmicos (Figura 2(b)) ou colunas com
multiplas alimentacfes e retiradas laterais.

R i &
P 4; Feed T l

F e b L Tray
Fu —=| Tray | 1.1

- e ISR

Fot LR Rl
L s

F Fose

(@ (b)

Figura 2 — Diferentes configuragtes de colunas
de destilagdo. (a) Secéo de coluna, (b) Coluna
com condensador e refervedor dinamicos.

O Cddigo 1 corresponde a uma forma
simplificada da implementacéo de uma secéo de
coluna, como a apresentada na Figura 2(a), na
linguagem de modelagem do EMSO. O Codigo 2
corresponde a implementacdo de uma coluna de
destilagdo como a apresentada na Figura 2(b).

Model Secti on_Col um

PARAVETERS
NTrays as | nteger(Brief="Nunmber of trays",
Def aul t =2) ;

VARl ABLES
trays(NTrays) as tray;

CONNECTI ONS
trays([2: NTrays]).QutletV to
trays([1: NTrays-1]).InletV,

trays([1l: NTrays-1]).CQutletL to
trays([2: NTrays]).InletL;
end

Cadigo 1 — Modelo de secdo de colunade
destilacdo implementado no EM SO.

Como pode ser visuaizado no Caédigo 1,
a conexdo entre os NTrays pratos da torre €
realizada na secGo CONNECTIONS A vazéo de
vapor que deixa o prato inferior é conectada a
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vazdo de vapor que entra no prato superior,
assim como a vazéo de liquido que escoa do
prato superior é ligada a vazdo de liquido que
entra no prato inferior. Com estas conexdes, as
vazoes internas de uma se¢do de coluna ficam
determinadas e 0 modelo representado pela
Figura 2(a) é construido.

Model Distillation_kettle_cond

PARAMETERS
NTrays as | nteger(Brief="Nunber of
trays", Def aul t =2);

VARI ABLES
trays(NTrays) as tray;
cond as condenser;
reb as reboiler;

sptop as splitter;
punpl as punp;

CONNECTI ONS

#vapor

reb.QutletV to trays(NTrays).InletV;

trays([2: Nfrays]).CQutletV to
trays([1: NTrays-1]).InletV,

trays(1l).QutletV to cond.InletV,

#liquid

cond. QutletL to sptop.Inlet;

sptop. Qutlet2 to punpl.Inlet;

punpl. Qutlet to trays(1l).InletlL;

trays([1l: NTrays-1]).QutletL to
trays([2: NTrays]).InletlL;

trays(bot).QutletL to reb.InletL;

end

Cadigo 2 — Modelo de coluna de destilacgo
com condensador e refervedor dinamicos.

Para construir o modelo completo de
uma coluna, isto €, com 0s demais acessorios,
basta conectar as correntes da extremidade de
uma secdo aos equipamentos adicionais, como
pode ser observado no Cédigo 2.

Vale ressaltar que os modelos de coluna
acima apresentados foram construidos com
base no conceito de composicdo da
programacdo orientada a objetos. Esta
caracteristica da linguagem fica evidente
guando sdo declaradas como varidveis do
modelo da coluna outros modelos basicos ja
existentes, como por exemplo, mostrado no
Cadigo 3.

VARI ABLES
trays(NTrays) as tray;
cond as condenser;
reb as reboiler;

sptop as splitter;
punpl as punp;

Cddigo 3 — Exemplo de modelagem baseada em
COMpOSi G&0.

Utilizando esta técnica, podem ser
construidas colunas de destilacdo de diversas
configuragbes. Basta declarar, na secdo de
variaveis, diferentes tipos de condensadores,
refervedores e tanques de acumulo, que
correspondem  a  modelos  previamente
implementados. Por exemplo, com os modelos
basicos disponiveis na biblioteca do EMSO,
pode-se montar facilmente uma torre com
condensador e refervedor estacionérios e tanques
de acumulo no topo e fundo. Basta descrever os
equipamentos como no Cédigo 4 e fazer as
conexdes adicionais requeridas.

VARI ABLES

trays(NTrays) as tray;
cond as condenser St eady;
reb as reboil er St eady;
tbottom as tank;

ttop as tank_cylindrical;
spbottom as splitter;
sptop as splitter;

punpl as punp;

Cadigo 4 — Outro exemplo de modelagem
baseada em composi ¢éo.

A diferenca entre os modelos esta apenas
nos tipos de acessorios das colunas e nas
conex0es entre as correntes internas da mesma.

4. VALIDACAO DO MODELO:
COLUNA DEISOBUTANIZADORA

Depois do estudo tedrico e daimplementacdo dos
model os necessarios, foi montado um modelo de
coluna para representar uma unidade industrial

real. Foi escolhida uma coluna dei sobutanizadora
gue faz parte da unidade produtora de gasolina de
aviacdo (UGAV) da Refinaria Presidente
Bernardes de Cubatéo (RPBC) da PETROBRAS.

A coluna em questdo foi montada com a
Seguinte estrutura:

e 80 estagios de equilibrio (igual ao nimero
de pratosreais);

e 1 condensador com dinamica;

e 1 refervedor estaciondrio;



XVIl CONGRES50 BRASILEIRO DE aﬁ}“
ENGENHARIA QUIMICA

...... srﬁ‘ I¥ CONGRESSQ BRASILEIRO DE

s

TERMODINAMICA APLICADA

ENGENHARIA GUIMICA

14 5 17 de Setembro 2003

EHERGIA E HOWOS DESAFIOS

har Hotel - Recife - PE

¢ 1 tanque de armazenamento no fundo da
torre;

e 2 separadores de corrente (splitter), para
a corrente de produto de fundo e topo;

e 1 bomba na corrente de refluxo.

Também foram implementadas as
seguintes estruturas de controle:

e Controle de nivel do vaso de fundo da
coluna através da manipulagdo da vazéo
do produto de fundo;

e Controle da temperatura do prato 68 da
coluna manipulando a carga térmica do
refervedor;

e Controle de pressdo do condensador
através da manipulacéo da cargatérmica
do condensador;

e Controle de nivel do condensador pela
manipulacéo da vazédo do produto de
topo.

Cabe lembrar que cada controlador
presente no modelo também € apenas mais uma
variavel construida com base no conceito de
COmMposi ¢ao.

Para a predicdo de propriedades termo-
fisicas da mistura simulada utilizou-se o pacote
termodindmico VRTherm (VRTECH, 2005).
Foi selecionada a equacdo cubica de estado de
Peng-Robinson com regra de mistura cléssica.

5. RESULTADOS

As simulagOes redlizadas foram comparadas
com a resposta de outros simuladores
comerciais e também com dados reais de
operacdo da coluna. Tanto 0 comportamento
dindmico como a resposta estacionéria foram
analisados, porém apenas os resultados da
resposta dindmica sao apresentados a seguir.

5.1 Comparacdo com Simuladores
Comerciais

Os resultados apresentados nas simulagdes com
o0 simulador EMSO foram comparados com

resultados obtidos no simulador comercial Aspen
Dynamics. Em ambos os simuladores realizou-se
um teste onde foi imposto um degrau de 20% na
vazdo de aimentacdo da coluna e foram
simulados 600 minutos de operagdo. Os
resultados das predicdes obtidos com as duas
ferramentas foram muito similares, com
diferencas menores que 1%. Entretanto, o
simulador EMSO foi muito mais eficiente na
geracdo dos resultados. Enquanto o EMSO
realizou a simulagdo em 106 segundos, O
simulador da Aspen levou 4500 segundos (ambos
os testes em um Pentium 1V 2.8 GHZz). Ou sga, 0
Aspen Dynamics foi 42 vezes mais lento na
resolucéo do mesmo problema.

5.2 Validacao do Modelo

Com 0 modelo e seus parametros gjustados,
foram redlizadas vérias simulagbes para
averiguar se 0 comportamento dindmico do
modelo se assemelha ao comportamento da
planta. Para esta verificacdo foram utilizados
dados de um experimento com mais de 8 dias de
duracdo. Neste  experimento, variacbes
smultineas na vazédo de aimentagdo, sua
composicdo e na vazdo de refluxo foram
executadas. Além destas perturbacbes, a
temperatura do prato 68, que é controlada pelo
calor fornecido no refervedor, sofreu variagbes
no seu set-point. As perturbacdes na vazéo de
refluxo sdo apresentadas na Figura 3, onde se
observa um elevado ruido na medida desta
variavel, principal mente para vazes mais baixas.
Nas simulagdes foram considerados seus valores
medios.

2200

QI"'I‘

5‘_ 2150 t 1
m “

* S 7 q
E 2100 N e A
o 0
5 b
= 2050 &
w
: e u.(" + Planta
L .
° Z-‘ODD ‘*Q Simulagio
5} ‘:
m
= l'J"\U t

1900

tempo (h)

Figura 3 — Perturbagdes na vazéo de refluxo.
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Figura4 — Temperatura do prato 68 ao longo da
simulacéo.

Na Figura 4 sd0 apresentadas as
respostas do controlador de temperatura do
prato 68 frente as variagdes no seu set-point,
mostrando que o controlador simulado
representou bem a dindmica do controlador da
planta.

Foram observadas as variagdes e
tendéncias das temperaturas do topo e fundo da
coluna, a pressdo do topo e a vazéo do produto
do fundo durante a ssimulacdo. Os resultados
sd0 apresentados em gréficos das variagdes
destas grandezas ao longo da simulacéo
juntamente com as variagdes medidas na planta,
tomando como referéncia o valor inicial destas
variaveis. Estes resultados estdo nas Figuras 5 a
8.

300
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Figura 5 — Vazédo de produto de fundo
ao longo da simulagéo.
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Figura 6 — Temperatura do prato de fundo ao
longo da simulagéo.
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Figura 7 — Presséo no prato do topo ao longo da
simulagéo.
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Figura 8 — Temperatura do prato de topo.

Pode-se perceber que a maior
discrepéancia entre o model o e a planta ocorreu na
temperatura do topo da coluna (Figura 8).
Provavelmente, a causa esta em aguma
perturbacdo ndo-medida e na simplificacdo da
modelagem do topo e de sua estrutura de controle
gue originalmente é realizada através de um hot
bypass (onde parte do vapor que sai do topo da
coluna ndo passa pelo condensador, indo direto
para o vaso de acumulo, e a quantidade de vapor
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injetada diretamente neste vaso controla a sua
pressdo). Além disso, a condicdo inicial do
experimento foi considerada como sendo um
ponto estacionario de operagcdo, O que
provavelmente ndo € verdade. Sendo assim, o
modelo e a unidade real ndo partem com o
mesmo histérico de operagdo, o que atrapalha o
desempenho do modelo. Mesmo assim, as
diferencas foram pequenas e pode-se dizer que
0 modelo representa bem o0 comportamento
dinamico da unidade real.

Estudos de partida de coluna de
destilacdo também foram realizados com os
modelos  desenvolvidos, mostrando 0
desempenho de diferentes procedimentos de
partida (STAUDT et al., 2007).

6. CONCLUSOES

Na linha da modelagem baseada no equilibrio
termodinamico entre as fases liquida e vapor,
foram desenvolvidos diversos modelos de
equipamentos béasicos (estagio de equilibrio,
bomba, trocador de calor, etc.). Esses modelos
foram implementados no simulador dinémico
de processos EM SO utilizando seu ambiente de
modelagem e sua linguagem propria
Utilizando este conjunto basico de modelos e o
conceito de composicao presente no simulador
EMSO foi possivel a construcdo de diversas
configuragbes de colunas de destilagdo. Para
fins de demonstragéo apenas uma das possiveis
configuracdes foi apresentada neste trabal ho.

Para a vaidagdo dos modelos
desenvolvidos foram utilizados dados de
operacdo de uma coluna deisobutanizadora da
PETROBRAS composta de 80 pratos que
separa isobutano de uma mistura de 13
componentes. O comportamento dinamico da
unidade foi comparado com dados de planta. O
problema gerou um sistema de mais de 6300
equacdes. Um periodo de 8 dias de operacéo
com varias perturbacfes na carga e no refluxo
da coluna foi simulado e n&o levou mais de 19
minutos, utilizando-se um computador Pentium
IV 2.8 GHz. Conclui-se com isto, que este
modelo pode ser aplicado para os mais diversos

fins, desde simulagdes de procedimentos de
parada e partida de unidades, até estimacoes,
otimizagOes e treinamento de operagao.
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