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2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

O DWSIM pode ser obtido na pagina do desenvolvedor:
http://dwsim.inforside.com.br/wiki/index.php?title=Downloads

Tutorial:
http://dwsim.inforside.com.br/wiki/index.php?title=Category:Tutorials

Search

mws Page | Discussion Read View source View history
Main Page/pt

Q Languages: English * Portugués * Deuisch? « Espafiol? B
Navigation N R
. O DWSIM & um simulador "cédigo aberto” de processos quimicos, compativel com os padrbes CAPE-OPEN, para Windows, Linux e Mac OS X. Desenvolvido para as plataformas .NET Framewaork e Mono e possuinde uma interface gréfica -
About DWSIM rica, o DWSIM permite gque estudantes e profissionais de engenharia quimica entendam melhor o comportamento dos seus processos quimicos através da utilizacic de modelos termodindmicos rigorosos e de cperagbes unitarias sem nenhum g
Features tipo de custo. Ja que o DWSIM & aberto, eles podem ver como os calculos sdo feitos através da inspegio do cddigo fonte durante a execucio do programa utilizando outras ferramentas disponibilizadas na internet.
;AQ - O DWSIM possui uma interface grafica de facil utilizaco com muitos des recursos dispeniveis em simuladores comerciais:
ownloads
oo = Recursos CAPE-OPEN: Soquete para Pacotes Termodindmicos versio 1.0/1.1, Servidor de Propriedades Termodinamicas versao 1.1, Soquete para Operaces Unitarias e Objeto para Monitoramento de Fluxograma. Adicionalmente, o
CAPE-OPEN DWSIM expée sua operacdo unitaria de Script IronPython/lronRuby para todos os simuladores compativeis com o padrac CAPE-OPEN.

Standalone Therma Modelos termodindmicos: PC-SAFT, Peng-Robinson, Peng-Robinson com Translagao de Volume & Agua Imiscivel, Soave-Redlich-Kwong, Lee-Kesler, Lea-Kesler-Placker, UNIFAC, UNIFAC Modificado (Dortmund), UNIQUAC, NRTL,
Library COSMO-SAC, Chao-Seader, Grayson-Streed & Gas Ideal (Lei de Raoult);
Exceladdln Operagdes Unitarias: Misturador, Divisor, Separador Gas/Liquido. Bomba, Compressor, Expansor, Aquecedor, Resfriador, Valvula, Segmento de TubulacZo, Coluna Shortcut, Trocador de Calor, Reatores, Separador de Componentes,

ErTINETET Placa de Orificio, Colunas Rigorosas de Absorcao e Destilagio e Operaco Unitaria Customizada (por scripts);
Command Line

» Utilitarios: Diagrama de Fases, Preditor de Hidratos, Propriedades dos Componentes Puros, Ponto Critico Verdadeiro, Dimensionamento de Vasos e PSVs, Planilha de Calculo e Propriedades de Escoamento a frio de Petréleos;

Roadmap

Licensing » Ferramentas: Regresséo de Pardmetros Bindrios, Gerador de Hipotéticos, Caracterizac@o de Petroleos e Gerenciador de Reagdes;
+ Andlise Paramétrica: Otimizacao Multivaridvel com Restrices e Andlise de Sensibilidade;

Source Code » Extras: Sistema de Automacg3o por Scripts, Interface com Excel

Project Summary Downloads

Ohloh Statistics Summary

Source Code Clique em um dos botbes abaixo para fazer o download direto do pacote apropriado para o seu sistema ou para navegar pelo codigo fonte. Mais informaces sobre as notas de vers3o, requisitos de sistema e instrucdes de instalagio

especificas por sistema podem ser encontradas na pagina de downloads.

Categories Clique aqui & para ver todos os arquivos disponiveis do DWSIM.
| Instalador completo para Windows
Tutorials '; s DWSIM )
Guides Full Installer (Win/.NET 2.0} Inclui os bindrios, documentago, exemplos & instalador do ChemSep 6.96
Thermodynamics
Development 1) Pacote ZIP para Linux e 0S5 X

DWSIM Mono Edition

Linux / Mono 2.6.7+

General usage Esta é uma distribuicao ZIP do DWSIM que pode ser executada no Linux e OS X através do ‘Mono 2.10 ou mais recente’ Vocé também pode descompactar esse arquivo zip em um Pen-Drive e

executar o DWSIM no modo portatil em sistemas Windows com NET 4.0 instalado ou sistemas Linux / OS X com Mono 2.10 ou superior instalado
Support

Repositorio do Codigo Fonte no GitHub
O Cadigo fonte do DWSIM em Visual Basic .NET.

Development Blog wse S r

Forums

Git Repositary (.NET/Mono)
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2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
v sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

Alterando o idioma (opcional):
Abra o DWSIM, feche a janela de boas vindas (Welcome to DWSIM);

Cligue em Settings (Configuracdes), escolha General Settings e Other;
Feche e reabra o DWSIM.

DWSIM - General Settings

" Saolver Configuration |' Cormponent Databases I Inkeraction Parameters [ Backups |' Scripts . Other |

—Messages

¥ Show tips

¥ Check far updates on skartup

—Debug mode

™ Redirect console output Debug level INone vl
—UI Language

Language  |Engiish (United States) =

Portugués (Brasileira)
English (United States)

Deutsch
Espariol
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Introducao ao DWSIM

Para iniciar a utilizacdo do DWSIM vamos considerar a destilacdo flash 100 mol/s de
uma mistura equimolar de etanol-agua entrando em um aquecedor a 298K e
101325Pa, saindo do aquecedor e entrando no separador (flash) a 353 K e 101325 Pa.

Passos para implementa¢ao no simulador:

s DWSIM
1) Arquive  Configuragdes  Janelas  Ajuda

EEERZ20H e&0

DWS | M Open Source Chemical Process Simulator

Tarefas

Nova Simulacio Abrir
» Ciia uma nova simulagdo sm sstado estacionario

Abre uma simulagdo ou estudo ja salvalo) em arguivo.
‘-ﬂ- Novo Crniador de Compone:
= Abre ova janela do utilitario d

Arquivos Recentes

ﬁ C:hUsers\Myllena\Documents\MSP flashetanolagua dwxml
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o

Introducao ao DWSIM

2) No assistente de configuracao da simulacao clique em préximo, digite o nome do
primeiro componente (etanol) em procurar e adicione o componente, depois repita o
procedimento para o segundo componente (agua).

Componentes

« Introdugdo Selecione os componentes que deseja adicionar a simulagde. Utilize a caixa de texto para procurar e selecionar um componente

» Componentes na lista.

» Pacote de Propriedades
» Algoritmo Flash
b Sistema de Unidades

Clique em "Préximo" para continuar.

Procurar  etanol

Nome No. CAS Férmula  Origem P fp | [ Adicionar> | Adicionados
Metanol (CH30H)  |67-56-1 CH3OH |DWSIM
(W W

Proximo = ] | Cancelar
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Introducao ao DWSIM

3) Apds verificar se todos os componentes foram adicionados cligue em proximo.

Procurar  dgua

Mome Mo, CAS Formula  Origem CP FP Adicionar > | Adicionados
Etancl (C2ZH50H])

Agua (H20)

Lirpar Lista

Apos adicionar todos 0s componentes clique em proximo :}im > | Cancelar
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Introducao ao DWSIM

4) Adicione um pacote de propriedades adequado ao problema (por exemplo
UNIQUAC) e cligue em proximo.

Pacote de Propriedades

« Introdugio Selecione e adicione os Pacotes de Propriedades que deseja utilizar na simulagde. O primeire da lista sera selecionado por
» Componentes padrdo por todos os objetos do fluxograma.
» Pacote de Proprieda...

b Algoritmo Flash Yocé poderd configurar os Pacotes de Propriedades na janela de configuragdo da simulagdo apos finalizar este assistente,

¥ Sisterna de Unidades Clique em "Proximo” para continuar.
Pacotes Disponiveis Pacotes Adicicnados
PC-SAFT - MNome Tipo

Peng-Rebinson (PR}
Peng-Rebinson-5tryjek-Yera 2 (PRSVZ-M)
Peng-Rebinson-5tryjek-Yera 2 (PRSVZ-VL)
Soave-Redlich-Kwong (5RK)
Peng-Rebinson / Lee-Kesler (PR/LK)
UNIFAC
UNIFAC-LL
Medified UMIFAC (Dortmund)
MRETL
UNIQUAC
Chao-5Seader
Graveor] Meste Pacote de Propriedades, o coeficiente de atividade da fase liquida €
calculado através do modelo UNIQUAC, A fugacidade da fase vapor €

[ calculada através da EDE Peng-Robinson. As entalpias de ambas as fases

] sdo calculadas pela equacgdo Lee-Kesler. Outras propriedades

Clique aq termodinamicas sie calculadas pela EDE Peng-Robinson.

ar as prepriedades dos fluides,

Préximo = ] | Cancelar
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Introducao ao DWSIM

5) Selecione um algoritmo adequado ao problema (por exemplo, loops aninhados
equilibrio liquido-vapor) e clique em |Proximo]|.

Algoritmo Flash

» Introdugdo

» Componentes

» Pacote de Propriedades
¥ Algoritmo Flash

b Sistema de Unidades

Selecione um Algoritrno Flash adequade para a sua simulagdo. 5e seu sistema pode apresentar instabilidades na fase liquida
(sisternas imisciveis), selecione um algoritmo capaz de prever o equilibric entre trés fases (ELLV). Para calcular equilibric
incluindo uma fase sélida, selecione o algoritmo correspondente. Para sistemas complexes, utilize o algoritre de minimizagéo
de Gibbs mais adequade (duas ou trés fases).

Clique ern "Préximo” para continuar.

Algeritrmo Flash
Loops Aninhados (Equilibrio Liquide-Liquido-Yapor)

Inside-Cut (Equilibrie Liquido-VYapor)

Inside-Cut (Equilibrio Liquido-Liquido-Vapor)

Minimizagdo da Energia Livre de Gibbs (Equilibric Liguido-Vapor)

Minimizagdo da Energia Livre de Gibbs (Equilibrio Liquide-Liquido-Vapor)

Loops Aninhados (Equilibric Sélido-Liquido - Sisternas Eutéticos)

Loops Aninhados (Equilibric Sélide-Liquido - Solugdo Solida)

Loops Aninhadeos (Equilibric Liguide-Liquido-Vapor, Fases Liquidas Completamente Imisciveis)

Clique aqui para saber mais detalhes e os limites de aplicabilidade de cada algeritmo.

Proxirmo =
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Introducao ao DWSIM

6) Selecione o sistema de unidades (por exemplo, Sl) e clique em |finalizar].
Sistema de Unidades

¢ Introdugdo Selecione o Sistemna de Unidades desejado para a sua simulagdo, Vocé poderad alterar as unidades de sisternas existentes, incluir
¢« Componentes nowvaos sisternas e realizar cutras operagdes na janela de configuragde da simulagdo a qualquer momento apds finalizar este
¢ Pacote de Propriedades assistente.
+ Algeritmo Flash Clique em "Finalizar" para sair e iniciar a simulagdo.
+ Sistema de Unidades
Sisterna de Unidades ’5ister‘na 5l -
Propriedade Unidade Propriedade Unidade i
Vazdo massica kgs Vazdoc molar molis
Vazdo volumétrica m3/s Entalpia Especifica ki kg
Entropia Especifica b/ Theg.K] Massa molar kg kol E
Massa especifica kgim3 Tensdo superficial M/m
Capacidade Calorifica b/ Theg.K] Condutividade térmica Wi T K]
Viscosidade Cinemnatica ma/s Viscosidade dindmica Pa.s
Delta-T K Delta-P Pa M
Comprimento/Head m Fluxo de Energia kW
Tempo 5 Volume m3
Velume Molar m3/kmol Area ma
Didmetro/Espessura m Forca M &

Finalizar
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Introducao ao DWSIM

7) Para verificar o pacote termodinamico faca um grafico de equilibrio liquido-vapor
clicando em | Utilitarios| e em seguida em |Calcular].

DWSIM - Utilitarios: Diagrama de Fases (Binario)

& & (g [d @
— Seleqdo de Objeto e Configuragdes — Resultadoz
Componente 1 IEtar‘u:l| [C2HBOH] j .~ Gréfico [ DadosExp [ Tabela |
Etanol {C2ZH50H) / Agua (H20)
Componente 2 I.é-.gua [H20] j P =101325 Pa
38":' L | L B R R R
Tipo de diagrama O Ty 0 Pay O [Tluy O [Pluy I
Opcies do diagrama T-=v W ELY [ ELL s
[Tl EsSL %) Eutética, € Solupdo Sdlida 1
3
™ Pantos Criticos
Base doEio = IFrau;E-:u b alar j aes 1 ]
- [
Pressio | 1013250 Pa =
360 1
Temperatura | 298,15 K 1
Pacaote de Propriedades IF'F'_‘I (UMIGLALC) j ass L
a0 1
r Comparar Modeloz Calcular | —
345 e e e e
0.0 LR a2 0.3 04 a5 086 ar 0.8 04 1,0
Fragio Maolar | Etanol {C2HS0H)
[UIOUAT| Fonlos de Bolna == [UMJUAC| Fondes de Onsathe
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Introducao ao DWSIM

8) Feche o grafico, arraste um aquecedor para o fluxograma e configure como na
figura. (Obs. E importante que cada processo convirja individualmente antes de

adicionar um novo processo

hwn Coarrentes de Matéria ]/F'Ianilha /]/Flu:-mgrama ] - X
Objeto  HEAT-000 ;I :D Corrente de Matéria
Tipo Aquecedor

Status  Nao-Calculado Corrente de Energia

1l

" Propriedades |' Aparéncia

lg_: ol | B '¢" Misturadar

= 1. Conexdes
Cotrente de entran Alimentacdo 4 Dirvisor

Cotrente de saida FO
Corrente de Energ EO = -’H" Resfriadar
B 2. Parametros de calculo . o Fo
Ali mentagdo HEAT.00O

Queda de pressdo 0,0 — ,[_1 Aquecedor

Modo de Calculo | OutletTemperature :

Temperatura de 5 353,0 E0 "

Eficiéncia {0-100% 100 & Tubulac3n
E 3. Resultados

Delka-T (K 0,0 N Yalheula

E 4. Miscelanea

Akivo True
Bomba

Mensagern de erro

E Outros -
Anaotactes LI | _’|_I "D" Compressor Adiabatico

i A0-edoczes3-cbfb-4325-4

{ltima calcula bem| 0001-01-01T00:00:00,00c] | ¥ Status: Ocioso ..d., Expansor Adiabético
El Pacote de Propriedades

Pacote de Propriec PP 1




Introducao ao DWSIM

9) Com um duplo clique em alimentacao selecione a composicao da mistura clique em

confirmar alteracdes e em seguida em fechar.

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Alimentacao - Editar Composicao

— ldentificagdn

Maome/Tag I.-'-‘-.Iimentau;ﬁu:u

—HBaze

% FragdoMolar  © FragioMéassica © Yazdo Molar

 VazioMassica © Frago Yolumética no Estado Liguido

" Molaridade, ou " Molalidade - Solvente: |l [C2HA0H) ]
— Compozigdo — Tarefaz
Composizto no Equlibi Composic Iricial FiagSes Nomlza
b Etanol [CZHBOH] 1.5000 Equalizar
Agua [H20) 05000
£erar
— Gerenciar

Confirmar &lkeractes

Fechar

Tatal: 71,0000

Statuz: OF
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Introducao ao DWSIM

10) Com um cligue em alimentacao no fluxograma, altere a temperatura para 353 K e
o fluxo molar para 100 mol/s.

Objeto  Alimentacdo
Tipo Corrente de Makétia

Statuz  Calculado

1l

" Propriedades |' Aparéncia |
==
B 1. Condicbes
[1] Especificagdo Temperature_and_Pressure
[2] Temperatura (k) 298,15
[3] Pressdo (Pa) 101325 —— —
[4] Wazéo méssic l{kg,l's]l 32042 JrT—— HEATIO0D Fil
[5] Wazdo molar (rolfs) 100 ;I
[£] ¥az&o volumétrica (m3)s) 0,00371 —
[7] Fracdo Molar (Fase Yapor) ] Ed
[&] Entalpia Especifica (kJfkg) -1356,67401
[9] Entropia Especifica (k1/[kg.K]) -4,55031
[A] Editar de composicties (Colecdn)
[E] Base da composic o Molar_Fractions



Objete  SEP-000
Tipo Waso Separadar G-L

Statuz  Calculado

g/

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,

sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

11) Arraste um Vaso Separador G-L para o fluxograma e selecione FO para a Corrente
de Entrada (1), digite VO para a saida de vapor e LO para a saida de liquido.

Correntes de Makéria ]/F'Ianilha )/Fluuugrama ]

" Propriedades |' Aparéncia |

11

EELE

B 1. Conexoes
Corrente de entrada (1)
Corrente de entrada (2)
Corrente de entrada (3)
Corrente de entrada (4)
Corrente de entrada (5)
Corrente de entrada (6)
Saida de vapaor
Saida de liquido
Saida de liquido (2)
orrente de Energia

B 2. Pardametros
Pressdo a jusante
Esperificacdo do calculo Flash
Maodo de Operacdo do Waso
Sobrepor Temperatura de separacdo
Sobrepor Pressdo de separagdo

Fo

Yo
Lo

Tinirmurn
PH
TwoPhase
False
False

o— ——
Ali mertagdo HEAT|OO0

S EP alu]u]
Lo
=]

>
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Introducao ao DWSIM

12) Verifique os resultados obtidos para as correntes de vapor e de liquido,

selecionando cada objeto ou clicando na aba Correntes de Matéria ou ainda criando
uma Tabela Mestra com os principais resultados.

L— o

_

W
Alimertagdo HEATIDoo Fo —
. - : —_—
- SEP-000
Lo
(=]

Tabelza Mestra - Correrte de hMatéria
Objeto wa Lo F
Temperatura 253,00003 |3532,00003 3530 | K
Fressia 101325,0 | 101325,0 [ 1013250 |Pa
Wazdo Malar 67 7561 32,2439 1000 | molfs
Fragdo holar {Mistura) - Etanol (C2ZHS0H) 0,607a7 0,27206 05
Fragdo hMolar {Mistura) - Agua [HZO) 0,39203 072694 0.5
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Operacao de Ajuste

Introducao ao DWSIM

Considere a destilacdo flash 1000 mol/s de uma mistura equimolar de etanol agua
entrando no separador a 101325 Pa. Deseja-se calcular o valor de temperatura para o
qual a fracao molar de etanol na corrente de vapor seja igual a 0,60. Para casos desse
tipo deve-se utilizar a funcao ajuste, a fim de evitar o tedioso processo de tentativa e
erro utilizado para testar o valor da temperatura que faca com que a fase vapor a
101325 Pa saia com uma fracao molar de etanol de 0,60.

A fim de simplificar, vamos partir da ultima simulacao realizada.
1) Abra a ultima simulacdo realizada e clique em recalcular tudo.
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Introducao ao DWSIM

Operagao de Ajuste

2) Arraste a funcdo de ajuste para o fluxograma e configure conforme apresentado na

aba Propriedades da figura.
Objeto selecionado > 1 X

Objeto ADI-000
Tipo Ajuste
Status -
Propriedades
=]
4 1, Configuragoes
4 Variavel Controlada (...)
Variavel Control: Clique para selecionar...
Tipo do Objeto  Corrente de Matéria
Objeto Vo
Propriedade Fracdo Molar (Mistura) - Ef
4 Variavel Manipulada (...)
Variavel Manipul: Clique para selecionar...
Tipo do Objeto  Aquecedor
Objeto HEAT-000
Propriedade Temperatura da Saida
Valor minimo (of 0
Valor maximo (o 0
Usa Objeto como R False
4 2, Pardmetros
Valor de Ajuste (ou 0,6
Numero Maximo de 10
Tolerancia 0,0001
Delta (Step size)  [EQI]
Ajuste Simultaneo  False
Painel de Controle

L1

Aparéncia

Correntes de Matéria |~ Planiha /' Fluxograma |

ADJ-D0D :
‘ M h——
| | Vo
Alimentagde HEATHIOD Fo 0—.
-
o SEP-000
LD
ED
Tabela Mestra - Corante da Materis
Objeto R LD FO
Temperatura 35300002 (353,00002 3530 | K
Prassdo 1013250 | 1013250 | 101325.0 |Pa
Wazdo Malar o7.,75008 32,2438 100.0 | malis
Frago Molar (Mistura) - Etanol (C2ZHS0H]) 060787 0,27306 0.5
Fragio Maolar [r.-'listura}-ﬁkgus (H20) 0,35203 0,72694 0.5

T
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Introducao ao DWSIM

Operagao de Ajuste

3) Abra o painel de controle do ajuste e clique em |Iniciar Ajuste|. Caso o ajuste nao

convirja, cligue em |iniciar Ajuste| novamente...

ADJ-000 - Painel de Control %]

Acbes

Método de convergéncia

Parametros e Resultados

Valor de ajuste

Tolerancia

Numero méximo de iteractes
Delta inicial (Step size)

Grafico Tabela

0 Secante

0.6

0.0001

10

0.0001

’ Iniciar Ajuste l [ Parar

Resultados

Valor ajustado com sucesso.
lteracédo 4 de 10
Erro atual -1.93395601181257E-05

0,614

—&— Set-point ()
T

Yaridwal Controlada ()
T

Fragao Molar (Mistura) - Etanol (C2ZH50H) ()
o
=]
o
&

0,598

Iteragdo
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Introducao ao DWSIM

Operagao de Ajuste
4) Verifique o resultado.

: AD.J-000 :
: . Th—
. . y |
- Vo
Alimentagdo HEATLOOD Fo 0 ]
" A LI _:)
S SEP-000
L0
ED
Tabels Mastra - Comente de Materia
Ohbjeto WO LD Fo
Temperatura 353,29094 |353,20004 (35329092 |K
Prazsdo 101325,0 | 1013250 | 101325,0 |Pa
Wazdo Molar 70,98329 | 29,01666 100,0 | mol's
Fragdo Molar (Mistura) - Etanol (C2H50H]) 0,59998 0,25635 0.5
Fragdo Molar [r-.-1i5tur5:--ﬁxgu5 (H2O) 0,40002 0, 74465 0.5
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Operacao de Reciclo

Considere que, na destilacdo flash de 1000 mol/s de uma mistura equimolar de etanol
agua entrando no separador a 101325 Pa. Deseja-se aumentar o fluxo de vapor com
fracdo molar de etanol de 0,60 (do exemplo anterior) utilizando um segundo tambor
de flash na saida de liquido, a fim de recuperar o etanol contido nessa fase. Existem
varias formas de se realizar esse procedimento, sendo uma delas apresentada a seguir.

Introducao ao DWSIM

1) Abra a ultima simulacao realizada e peca para recalcular tudo.
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Operacao de Reciclo

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
Y/ sustentabilidade e tecnologias ambientais

2) Adicione um aquecedor e configure como na figura (Obs. Regule a temperatura de
saida de forma que, no vapor, a fragao molar de etanol igual a 0,5 —diagrama

temperatura versus composicao binario).

Objeto  HEAT-001
Tipo Aquecedor
Statuz Calculado

Correntes de Matéria ]/Planilha /]/Flu:-mgrama ]

Propriedades |' Aparéncia

1l

EEl=

El 1. Conexrdes
Corrente de entrada
Corrente de saida
Corrente de Energia

El 2. Parametros de calculo
Queda de pressao (Pa)
Modo de Caloulo
Temperatura de Saida (k)
EficiEncia {0-100)

E 3. Resultados
Calor Fornecido (ki)
Delka-T (k)

El 4. Misceldnea
Akiva

E Outros
Anotacdes
jin]
Clkime caloulo bem-sucedido em

E Pacote de Propriedades
Pacote de Propriedades

Lo
L0ag
El

0,0
OutletTemperature
357,0

100

362,41453
3, FO906

True

AQ-dr96afc3-cadi-4d91-bFbS-9ac346de 1 bea

2015-06-08T23:36: 27, 2506043-03,00

PP_1

AD-000

Alimentagao HEATIOO0 Fo

Wi
= .
— SEPOO0 T e
ED L HEAT{DD
E1
Tabela Meastra - Corrente de Matéria
Objeta W0 Lo Fo
Temperatura 363,29004 (35320094 (35328092 | K
Fressdo 1013250 | 101325,0 | 1013250 |Pa
Vazio Malar F0.98329 | 29,01656 1000 [ malfs
Fragdo Molar (Mistura) - Etanol (CZHSOH) 0,59998 0,25525 0.5
Fragio halar (istura) - ﬁ\gua [H20% 0,40002 0,7 4455 05

—

5
-

LO=g



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

Operagao de Reciclo

3) Adicione um segundo separador e configure como na figura.

Objeto selecionado

Objeto  SEP-001
Tipo ‘aso Separador G-L

Statug  Calculado

" Propriedades |' Aparéncia |

11

EEN=IE]

E 1. Conexdes

Corrente de entrada (1) L0aq
Cotrente de entrada (2)
Cotrente de entrada (3)
Carrente de entrada (4)
Corrente de entrada (5)
Corrente de entrada (&)

Correntes de Matéria I/Planilha )/Flu:-mgrama l

AD-000

SEP-O00 —

' S [( b=
— — ‘ -
Alimertsgdo HEAT|OO0 Fa L |
> oy ——
E0

B Lo L0 —
Saida de vapor W1 HEATIO01 =3 SEP-004
Saida de liquido ;I i >_

Saida de liquida (2) E4

Cotrente de Energia

L1



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

Operacao de Reciclo

4) Adicione outro ajuste ajustando como variavel controlada a saida de vapor (V1)

uma fracao molar de etanol igual a 0,5 e como variavel manipulada a temperatura de
saida do trocador de calor.

Correntes de Matéria ]/-Planilha )/Flu:-mgrama ]
Objeto  ADJ-001
Tipo Ajuste
Statuz  MEo-Calculado
Propriedades |' Aparéncia - ST G} ---------------------------
== A o : ADJ-000
e gJ« | D :
B 1. Configuracies R @ """"""" :
Wariavel Controlada [ i : ADJ-001
Yaridvel Manipulada [ i i p_— H :
. P " — b— =’ : :
IJsa Objeto como Referéncia? False y— —A [ ; :
n : — .
B 2.Pardmetros ) n o e : r b— .
i Alimentagdo HEATIOOO D— H ( I o
valor de Ajuste (ou OFfset) () 0,5 1 . M . §
Mimero Méximo de Iteractes 10 o SEPDO0 4 -

Znci Lo —
Toleréncia 0,0001 En HEATIODA LO=g SEP-D04 v
Delta (Step size) 0,0001 N L1
Ajuste Simultdneo False -

Painel de Contrale

Bl Outros Tabela Mestra - Correnta de Matéria

Anotacdes Objeto W Wi L1 L0 Fi
Temperatura 357.00041 [353,20084 | 257 00044 [353,29004 (35320092 | K
Fressdo 1013250 | 1013250 | 1013250 | 1013250 | 1013250 |Fa
“Wazdo hMolar 003242 | TOH8328 | 1903424 | 20,01666 100,0 | molés
Fragdo Maolar(Mistura) - Etanol (C2ZHS0OH) 050436 0.59898 01247 0256356 0.5
Fragio Molar(Mistura) - Agua (HZ0) 040584 | 040002 0.2752 | 074485 0.5




Operagao de Reciclo

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,

sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

5) Ajuste utilizando o painel de controle.

= — p—f'ﬁ
Alimertaggo HEATIOOO FO
EOD

SEP-I

Tabela Mestia - Comrente de Matéria

Objeta W
Temperatura 267 1692 |z
Prassda 1013250
Wazdo Molar 10,2717
Fragdo holar (Mistura) - Etanol {CZHSOH) 05
Fragino hﬂnlar(hﬂisturaj-ﬁgua(H?D) 05

ADJ-001 - Painel de Controle

=

—Acdes

tétoda de convergénoia

¥ Secante € Erent

Iriciar Ajuste | Parar I

— Parametros e Resultados

Walor de ajuste

Tolerancia

Delta inicial [Step zize]

I 0.5
I 0,000

Moamero maximo de iteracties I 10

I 0,00

Resultados

Walor ajuztado com suceszo,

Iteragdo 6 de 10

Erro atual I 1.06172370228313E-06

" Grafico | Tabela |

0.505

—— Sal-poinl )

Vardvs Conlrosds (|

0,504 +

0,503 +

0,502 L+

0801 4

0,500 1 L

Fragio Molar (Mistura) - Etanol {CZHSOH) ()

Keracio




Operagao de Reciclo

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,

sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

6) Antes de colocar a funcdao Reciclo vocé deve adicionar um misturador, o primeiro
passo é desconectar o fluxo de entrada do primeiro aquecedor, basta clicar com o
botao direito do mouse sobre o fluxo de alimentacao e selecionar desconectar de...

Alirmentacdo

Recalcular
Editar Composicdo

Copiar de...

[ [ B: 42

Restaurar vWalores-Padr o

Vo

HE:

E1

‘_g"' Cesconeckar de, .,

r HEAT-000

Girar

)]

Inverter Horizonkalmenke

s

[ X s

Clanar

Ezcchair

Tabela

&

Copiar dados para a Area de Transferéncia

2 303 (35320004
5.0 1013250

349 | 29,01666

0 124 0.254525
0,87876 0, 74465

=

Alimertacdo

—

— = |
HEATIQOO Fo | u 1

E0 La



Operagao de Reciclo

7) Adicione um misturador com a configuracao da figura.

Objeto  MIx-000
Tipo Misturadar

Statuz  Caloulado

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,

sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

Correntes de Makéria ]/- Planilb.

" Propriedades | Aparéncia

1l

E=l=

B 1. Conexrdes
Corrente de entrada (1)
Corrente de entrada (2)
Corrente de entrada (3)
Corrente de entrada (4)
Corrente de entrada (5)
Corrente de entrada (6)
Conectado a {saida)

B Z.Parametros
Pressdo a jusante

B 4.Miscelanea
Ativo

E Outros
Anokactes
o
Clitima calculo bem-sucedido em

B Pacote de Propriedades
Pacote de Propriedades

Alimentacdo

mistura

Minirnurmn

True

MIST-0072581b-3d06-4290-b5b4-8c2553053554

2015-08-09T00:07:55.5551156-035:00

FP_1

kA 1000 -
Lo &>

rni =tura HEAT-000
o

. EOD
mentagao



Operacao de

Introducao ao DWSIM

Reciclo

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
Y/ sustentabilidade e tecnologias ambientais

8) Adicione a saida do misturador (MO) a entrada do primeiro aquecedor.

'

Alimertagdo

: ADJ-000
: h— i
kA -000 |_h ) L p— S ;
" w0 :
mi=turs HEATJOOO F H !
i SEPOO0 T —
ED = HEATIO0A LUag
'/_
Ed
Tabela Mestra - Corrente de Matéria
Objeta W Wi L1 L0 Fo
Temperatura 3571693 |353,20006 | 357 1693 |3535 209096 |353,20092 | K
Fressio 1013250 | 1013250 | 1013250 | 1013250 | 1013250 |Fa
Wazdo halar 1027104 | 70,95345 | 1874546 | 290165 | 99.99996 | mals=
Fragio Molar(Mistura) - Etanal (CZHSOH) 05| 059995 | 042124 | 025535 0.5
Fragio Molar(Mistura) - Agua (H20) 05| 04000z | 08776 | 074465 0.5




2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
v. sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

Operacao de Reciclo

9) Adicione um reciclo com as configuracdes da Figura (Obs. Use o botdo direito do
mouse para inverter a figura do reciclo). Cligue com o botao direito do mouse sobre o
reciclo e selecione recalcular.

Cotrentes de Makéria ]/ Flanilka /VFquograma

Objeto  REC-000
Tipo Reciclo

Status  Calculado

4l

" Propriedades |' Aparéncia

EINETE , ®

B 1. Conexides TR
Carrente de entrada Y1

Corrente de saida
B 2. Configuracbes
Método de aceleracio Wegstein

Par&metros (Wegstein) Gy @, ___________________________
Tipo de Flash None

ADJ-000

Mimero Maximo de Iheragdes 10

E 3. Pardmetros de convergéncia (tolerancias) ]
Temperatura (K) 0,1 : : :

R . : : : ADJ004

Pressdo (Pa) 0,1 _._>_
Waz8o massica (ko/s) 0,01 ]

i _ i 5 i i

— P i

B 4. Resultados MIK000 Lo, —=— ; :

o i — *
Iterapties necessarias 1 i cturs HEATI00 Fo L ] |—.. P
Erra na temperatura (K) i] 1 ) b .

! J 1 — — J W
Etro na pressio (Pa) i} " o~ SEF,000 > 0 )
I E0 Lo L — —
Etro na wazdn massica (kafs) 0 limertacte HEATIDn1 q ZEP-A04

E Outros >_ L1

Anotagdes

E1




2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Introducao ao DWSIM

Operacao de Reciclo

10) Adicione a corrente de reciclado a segunda entrada do misturador e peca para
recalcular tudo. Compare com os resultados obtidos para o problema sem reciclo.

{r)
o/
REC-DDD
: AD.J-000
= | e @
H __:_>_ E i ADJ001
: r —t
MI}{-DDD] A — —1 :
S — 1 0 : ( '
mistura HEAT|OOO F P : ' T o
v SEP0OD T —A— vt
o Lo ™y
EO LO= e —
Alimertagio HEATIOO N SEF-001 ok
N
E1
Tabela Mestra - Carrante de hatéria
Objeto W Wi R L1 Lo Fi
Temperatura 257 1603 |353,20006 | 3571693 | 2571603 |353,20006 |253,20002 | K
Fress3o 1043250 | 1043250 | 1043250 | 1043250 | 1043250 | 1012250 (Pa
Waz3o Maolar 1143434 | 7902303 | 1143434 | 2086857 | 32302941 (11132504 | malis
Fragdo Molar ¢histura) - Etanol (CZHSOH) 05| 0590038 05| 042124 | 025535 0.5
Fragdo Molarchistura) - Agua (H20) 05| 040002 05| ng7eTe | 074465 0.5




2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Coluna de destilagao — projeto (coluna shortcut)

A simulacao utilizando a coluna shortcut é util para obter uma primeira aproximacao
do comportamento durante o projeto de uma coluna de destilacao, tendo em vista
gue nao leva em consideracao todos os parametros envolvidos nas diferentes colunas
de destilacao existentes nos processos industriais. Nessa primeira aproximacao, é
possivel obter a primeiras informacdes sobre, por exemplo, o numero de pratos que a
coluna devera ter, ou qual a razao de refluxo minima que podera ser imposta.

A seguir esta apresentado um exemplo de implementac¢ao de uma simulacao de uma
coluna de destilacao (coluna short-cut) no DWSIM.



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,

‘2 | , sustentabilidade e tecnologias ambientais

Coluna de destilagao — projeto (coluna shortcut)

Pretende-se utilizar uma coluna de destilacdao, para separar uma mistura de cinco
alcanos (C, a C;). No processo de separagao, o propano (C;Hg) e o n-butano (C,H,,) sdo
os “compostos chave” (“leve”e “pesado”, respectivamente). A alimentacdo entra na
coluna com uma vazdo molar de 126 mol/s a pressdo de 1,72 MPa e 380 K. Pretende-
se obter no destilado no maximo 2% em mol de n-butano (C,H,,) e na corrente de
fundo (residuo), 2% em mol de propano (C;Hg) . Considere uma razao de refluxo igual
a 6, condensador tipo “Totalcond”, uma pressao no condensador de 1,71 Mpa e no
refervedor de 1,74 MPa. Simule:

a) O Refluxo minimo; b) O nimero minimo de estagios; c) o numero de estagios para
as condicoes operacionais do problema; d) A carga térmica no condensador e no
refervedor; e) A vazao molar do fluxo de topo e de fundo; f) as fracdes molares de
cada componente nos fluxos de topo e de fundo.



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Coluna de destilagao — projeto (coluna shortcut)
Representacao do problema:

Pp=1,71 MPa

Alimentacao, F

Pe=1,72 MPa
Componente fluxo (mol/s) T, = 380K
etano 3,8
propano 25,2 '
n-butano 46,6
n-pentano 44,1
n-hexano 6,3
Total 126

N\

>

P = 1,74 MPa



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
v sustentabilidade e tecnologias ambientais

Implementacao:

1) Adicione todas as espécies quimicas envolvidas no sistema em uma nova simulacao
no DWSIM. Escolha o pacote de fluidos de Soave-Redlich-Kwong ) e o sistema inglés
de unidades.

2) Adicione uma Coluna Shortcut com as configuracdes da figura. No fluxo F adicione os
fluxos molares dos componentes, a temperatura e a pressao. Analise os resultados.

4 1. Conextes

Alimentacdo F T —
Produto de Topo D E R
Produto de Fundo B —=

Carga Térmica do Condensadaor Ec ] Ec
Carga Térmica do Refervedor Er -
4 2. Parametros D
Tipo do Condensadaor TotalCond
Razao de Refluxo & S
Comp. Chave Leve Propano (C3) l ]
Fracdo Molar do Comp. Chave Pesado n 0,02 ¥|—) —
Comp. Chave Pesado n-Butano (nC4) 1 Er_.
Fracdo Molar do Comp. Chave Leve nof 0,02 S{-00 T —
Pressdo do Condensador (Pa) 1710000,0 B

Pressao do Refervedor (Pa) 1740000,0



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Influéncia dos parametros do processo: Pode-se simular o comportamento da coluna
alterando os valores dos parametros de entrada, como temperatura da alimentacao,
pressdao no condensador e no refervedor, fracdo molar na alimentacao, diferentes
especificacOes de saida de produtos, entre outros parametros de entrada. A seguir serao
apresentadas, a titulo de exemplo a influéncia da temperatura de alimentacdao e da
razao de refluxo sobre o comportamento da coluna de destilacao ja utilizada.



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,

sustentabilidade e tecnologias ambientais

Influéncia da temperatura de alimentacao: Para demonstrar a influéncia da temperatura
de alimentacao, adicione um trocador de calor na entrada para considerar a energia
gasta no caso da necessidade de aquecimento da mistura.

Objeto F

Tipo Corrente de Matéria

Status  Caloulado
Propriedades Aparéncia

EHHNENE]

4 1. Condigbes
[1] Espedificacdo
[2] Temperatura (K)
[3] Pressao (Pa)
[4] vazdo massica (kg/s)
[5] Vazdo malar (mol/s)
[6] Vazdo volumétrica (m3/s)
[7] Fracdo Molar (Fase Vapar)
[8] Entalpia Espedfica (k1/kag)
[9] Entropia Especifica (kJ/ka.k])
[A] Editor de composighes
[E] Base da composicio

4 2, Composicoes molares

Temperature_and_Pressure
300

1720000
7,65877

126

0,01313

]

-366,35188
-1,12552
{Colecao)
Maolar_Fractions

+ EEEYN -

n-Hexano (nCa)
Etano (CZ)
Propano (C3)
n-Butana (nC4)
n-Pentano (nC5)
. v

F=1 1 M

0,05
0,0301587
0,2
0,3598413
0,35

F HEAT-00D Fg
. ] Er |
— ¢

ESTR-D02

5C-000
Objeto  HEAT-D00
Tipo Aguecedor
Status  Caloulado
Propriedades Aparéncia
A==

4 1. Conexoes
Corrente de entrada
Corrente de saida
Corrente de Energia

4 2. Parametros de calculo
Queda de pressao (Pa)
Modo de Calculo
Temperatura de Saida (K)
Eficiénda (0-100)

F

Fg
ESTR-002

0,0
CutletTemperatur:
300,0

100



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Influéncia da temperatura de alimentacdo: Considerando uma mistura entrando a
300 K (taxa de refluxo igual a 6) no trocador de calor simule, para a temperatura no
estagio de alimentacao (saida do trocador de calor) variando entre 330K e 390K, os
seguintes parametros: a) refluxo minimo; b) nimero minimo de estagios; c) estagio
otimo de alimentacao; d) cargas térmicas do condensador, do refervedor, do trocador
de calor da alimentacao e total.



2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
/i sustentabilidade e tecnologias ambientais

a) Temperatura de alimentacdao versus refluxo minimo. No dwsim clique em
| Otimizacdo| e selecione |Analise de Sensibiliadade].

Analise de Sensibilidade

Gerenciador de Casos |‘Jariével Independentel Funcdo Dependentel R esultados I Gréficu:ul

— Gerenciador de Cazoz — Maome e Descricido

MHovo Haome IT w reflLso minimo
Copiar Dezcngan
S alvar

E sluir

e

Gerenciador de Cazos  Wanével Independente | FungSo Dependente | Re:  Gerenciadar de Easnsl Varidvel Independente  FungBo Dependente | Resultados | Graf

—Manavel Independente 1 % A aridyel

Objeta IHE.-'.‘-.T-EIEIEI j Fropriedade ITemperatura da Saida eI =D RET D VS

@@
Limite Inferior {330 Murmero de Pontoz II‘II:I 3: IInidade
Objeto Fropriedade

Lirnite: Superiar |39|:| k1 |SC-000 j Raz3o kinima de Refluxo - |

IInidade




2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

a) Temperatura de alimentacao versus refluxo minimo.

Gerenciador de Easnsl Wariavel Independentel Fungdo Dependente Resultados I Gréfiu:u:ul

a0 Dependentellﬁesuhados Grafico

Iniciar Andlise | Sbortar Snalize | _E
— Resultados
HEAT-000 - Temperatura da Saida (K] | SC-000 - Fazdo Minima de Fefluxo (|

_ 198297

33666667 206181

343.33333 215747

350.0 226687

356.EEEET 2,389

363.33333 252433

370.0 26764

376.EEEET 326329

38333333 410483

330.0 514326
e |

SC000 - Razéo Minima de Refluxo )

55 T

a0

45

40

35 |

30

24

20

T x refluxe minimo

320

+ 1 T T T
330 340 350 360 370 3a0

HEAT000 - Temp eratura da Saida (K)

390

400




SC-000 - Estagio Otimo de Alimentagéo ()

b -c) Temperatura de alimentacao versus estagios.

6,0

Gerenciador de Casoz | Yaridvel Independente Fungio Dependente I Rezult

£ Varidvel

— Adicionar/B emaover Y aniaveis

@ e

Propriedade

Objeto
SC-000 u Eztaain {tima de Alimentacio

B 1

SC-000 || Mimera Minimo de Estagios

T x estagios

55 1

5,0

4.0 4

35 -

30

320 330 340 350 360 aro 380 390 400

HEAT-000 - Temperatura da Saida (K)

=l

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

— Resultados
Tomperaunda | o dedlimaniogtn 20000 Nmers
=i 1 0 b inimo de E stagios [)
34417 807275
336, EEEEY 353909 B.2689
34333333 3.65301 B.50658
3500 3.79E73 B.77E24
356, EEEEY 395133 907577
363,33333 412624 9,40673
avon 432293 89,7730
3AVE.EEEEY 4 EE139 1017465
38333333 5.12093 1057883
390.0 574559 10,5314
T x estagios
15
110 4 :

108

100 +

SC-000 - Himero Minimo de Estagios ()
fi=] fi=}
= [

o
n
!

t

g0 |

74

320

330 340 340 360

a7o 380 340 400

HEAT-000 - Temperatura da Saida (K)




g/

d) Temperatura de alimentacao versus energia.

Temperaturada alimentagdo (K)

HEAT-000 - HEAT-000 -  SC-000 - Calor SC-000 - Calor
Calor Trocado no Trocado no Total (em
Temperatura . .
da Saida (K) Adicionado Condensador Refervedor médulo)
{lw) (lew) (lkw)

330 582,57641 4064,9171 5324,1492 10301,64271
336,66667 719,73599 4064,91503 5186,9878 10308,30549
343,33333 860,15327 4064,91282 5046,56852 10314,96794

350 1004,14363 4064,91039 4902,57594 10321,62996
356,66667 1152,11755 4064,90769 4754,59952 10328,29143
363,33333 1304,62651 4064,90465 4602,08774 10334,95223

370 1462,44188 4064,90122 4444,26916 10341,61226
376,66667 1902,77858 4064,87522 4003,90659 10348,22706
383,33333 2461,01733 4064,84324 3445,63576 10354,82966

390 3096,1697 4064,81316 2810,4527 10361,43556

12000
10000
=~ B000 =4=HEAT-000 - Calor Adicionado
E (k)
E 6000 === 5C-000 - Calor Trocado no
g Condensador (kW)
o | e a0 i i
o r‘_“"‘/* T
0
320 340 360 380 400

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Analise de Sensibilidade

Gerenciadar de Easosl Varidvel Independente  Fungio Dependente | Hesultadosl Gréficol

o Varidvel
— adicionar/R emaver Yaridveis
Qe
Obijeto Fropriedade Unidade
1 | HEAT-000 = Calor Adicionada = ke
2 | 5C-000 j Calor Trocado no Condensador j ks
P3| SC-000 j Calor Trocade no Refervedar j

{




2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Analise da Influéncia da temperatura de alimentac¢ao (ponto a ponto no excel):

Refluxo minimo

Caracteristicas

=¢—Refluxo minimo

7
6 —
s /
4
X M/
2 [ — —
1
0
320 340 360 380 400
Temperatura da alimentagdo da colula (K)
=—Numero Minimo de Estagios
=—Numero de estdgios
Estagio 6timo de Alimentagao
40
30 ’.
20
10 —— o a—
0 : : :
320 340 360 380 400

Temperatura de alimentagdo da coluna (K)

Energia (kW)

12000
10000
8000
6000
4000
2000

il

0

5 10

Temperatura da alimentagdo (K)

15

=¢—HEAT-000 - Calor
Adicionado (kW)

== SC-000 - Calor
Trocado no
Condensador (kW)

SC-000 - Calor
Trocado no
Refervedor (kW)

=>¢=Total (em mddulo)



Numero de estagios ou

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Influéncia da razao de refluxo: Considerando na entrada uma temperatura de 345 K,
vamos alterar a taxa de refluxo entre 2,2 e 10, a fim de avaliar a variacdao das seguintes
respostas: a) NUmero de estagios, b) Estagio 6timo de alimentacao; c) Carga térmica no

condensador (Ec), no refervedor (Er) e total (Ec+Er).

=—NuUmero de estagios  =M=Estagio 6timo de Alimentacao 12000

.
o 35
2 ‘ 10000
o 30
g 25 \ s 8000
(1] 20 \ =
'g \ € 6000
£ 15 2
3 . w4000
o 10
:‘g" e e e e e e e B e e 2000
wl 0

T T T 0

0 2 4 6 8 10 12

Razdo de refluxo

== HEAT-000 - Calor
Adicionado (kW)

== SC-000 - Calor Trocado
no Condensador (kW)

SC-000 - Calor Trocado
no Refervedor (kW)

=>¢=Total (em mddulo)

5 10
Razdo de Refluxo
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Resultados para razao de refluxo igual a 4 e temperatura na alimentacao de 345K: A
otimizacdo do destilador é um processo que pode envolver um planejamento de
experimentos no qual todos os parametros variem, porém, vamos considerar as
condicdes citadas como uma estimativa inicial para uma coluna de destilacao de 14

estagios (12 pratos + refervedor + condensador).

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURAIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Tabelz Mestra - Correrte de Matéria

Tabela Mestra - Coluna Shortout

Objeto F o] B Objeto SC-000
Temperatura 2000 [2310,76121 399 23204 | K Razio de Refluxo 4.0
Fress8o AF20000.0 (17100000 (174900000 (FPa Fress8o do Condensadaor 17100000 (Pa
Wazio Molar 1260 | 27 52385 | 92 44397 |molis Fress8o do Referwedar 17400000 (Pa
Fragﬁn halar (distura) - Etano (C2) 0,02016 013773 a0 Razio Minima de Refluxo 2,18361
Fragdo hMolar{histura) - Fropano (C3) 02| 054216 0,0z Mimero Minima de Estagios 257116
Fragdo holar {Mistura) - n-Butana {nC) 0,259584 0,0z 0,4679 Estagio Citima de Alimentagdo 4372
Fragﬁn halar (distural - n-Pentano (nC5) 0,235 000002 0,921 Calor Trocado no Condensador| 1847 G28738 | kK
Fragﬁn halar(distural - n-Hexano (nCE) 0,05 a0 005402 Calor Trocado no Refervedar 2793 694955 |
Tabela Mestra - Corrente de Energia

Objeto Er Ec ESTROOZ

Poténcia| 2793,69465 |1847 627322 | 895250175 |k
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‘i o ){, sustentabilidade e tecnologias ambientais

Para exemplificar a simulacao utilizando reatores CSTR, consideremos uma das
reacOes de esterificacao utilizadas para a obtencao de biodiesel, a esterificacdo do
acido oleico (presente no trioleato de glicerol - O00), utilizando etanol (Et) em meio
contendo hidréoxido de sédio para a formacao do oleato de etila (EtO). Considere a
seguinte reacao reversivel:

3 Et + OO0 <~ glicerol + 3 EtO

A cinética de reacao de ordem direta (r) e reversa (r’') obedecem as seguintes
equacoes:

r=k*[Et]*[O00]

r'=k’*[glicerol]

Sendo:

r=1,9647*10>*exp[-34,208509/(RT)]  (mol/m3s)
r'=2,372*10"*exp[-6,613448/(RT)] (mol/m?3s)

Reator CSTR
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‘i o ){, sustentabilidade e tecnologias ambientais

Considere a composicao molar da alimentacao a 316,7 K e 1013125 Pa (considerando
o pacote de componentes Biodiesel do DWSIM):

Water_BD=0,001; Ethanol_BD=0,829; NaOH _BD=0,031; Glycerol BD=0,001;
000=0,137; Et0=0,001.

Obs. A utilizacado de quantidades insignificantes dos produtos de reacdao na

alimentacao (valores iguais a 0,001, nesse exercicio) é necessaria para a convergéncia
da simulacdao no DWSIM.

Reator CSTR

a) Simule a composicdo de saida de um CSTR de 1m?3 para um fluxo de alimentacdo de
2 mol/s, considere o reator isotérmico com temperatura de 316,7 K.



2° SE

Reator CSTR

a) Abra o DWSIM, adicione

0s componentes
(Water_BD, Ethanol_BD,
NaOH_BD, Glycerol_BD,

OO0 e EtO) . Escolha o
pacote de propriedades
NRTL e o algoritmo flash
Loops aninhados ELV.

Cligue em Ferramentas e
abra o Gereciador de
Reacdes e configure a

reacdao cinética como na
figura.

MINARIO DE RECURSOS NATURAIS,
sustentabilidade e tecnologias ambientais

Editar Reacdo Cinética

|dentificacdo

Mome

Descricdo

Componentes, Estequiometria e Ordens de Reacdo

Mome Massa Malar Incuir Ch Coef. Esteq. oD OR =

o |8 | 0
Ethanol_BD 46 0659 [} 3 1 |0 |=
MaQH_ED 35,957 O [ 0 0 (D

Qo0 885, 44501 1 1 (0
Ghycerol_BD 52,095 [l 1 0 |1 il
Estequiometria QK Calor de Reaggo felAamol _CB)  -23610.0
Equagdo  3FBthanol_BD =+ Q00 <—: Glycerl_BD =+ 3R0

Parémetros da Reagdo Cinética

Base [Cun::ermaqén Malar v] Fase [Liquida v] Tmin (K) 29815 Tmax (K} 330
Componente-Base Qo0
Constartes de Velocidade das Reagdes Dirsta e Inversa ke k)
Reagso Direta [k = A exp(-E/RT)] A 1,9647E-05 E 34203509 Tem K
Reacdo Reversa [k = A’ expl-E/RT]] A 2ATZEOT E 6613448 Temk
IUnidade de Concentragao mal/m3 IUnidade de Velocidade mal/fm3.5]
QK ] ’ Cancelar




Reator CSTR

2° SEMINARIO DE RECURSOS NATURALIS,
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a) Crie uma corrente de matéria para a alimentacao (F) e configure.
Water_BD=0,001; Ethanol BD=0,829; NaOH_BD=0,031; Glycerol BD=0,001;
000=0,137; Et0=0,001; T=317,6 K; P=1013125 Pa; F= 2 mol/s.

Adicione o reator CSTR e configure como na Figura. Execute a simulacao clicando
com o botdo direito do mouse sobre o reator escolhendo a opcao |Recalcular].

Objeto
Tipo

Status

CSTR-000
Reator CSTR

Calculado

Correntes de Makeéria |/ Plan

N

Propriedades |' Aparéncia

11

=l

E 1. Conexdes

Caorrente de entrada F

Corrente de saida P
Corrente de Energia E

El 2. Parametros de calculo
Conjunto de Reacde: Conjunto Global
Modo de Operacdo  Isokhermic
Temperatura do Rea 316,7
Cueda de pressao (F 0

Yolume do Reator {m 1
E 3. Resultados

MalkaT O nn
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Reator CSTR

b) Mantendo o fluxo molar da alimentagdo em 2 mol/s , plote um grafico de
fracdo molar de EtO versus Volume de reator (V=1; 2; 3;...; 9; 10 m3).
Reator PFR

Substitua o CSTR da ultima simulagao por um PFR, considere uma variagao no
volume de 0,05 e refaca ositensaeb

W EtO (CSTR EtO (FFR)

1 0,035 0,224 045

20,115 0,31 04 /.-—7- =

3 0,204 0,352 o 035 / 7

4 0,277 0,375 E 0,3 4

5 0,329 0,383 E 025 f/ /

5 0,364 03% 2 ., / EtO (CSTR)
7 0384 04 o . / EtO (PFR)
g 0,296 o403 g /

9 0,402 0,405 0.1 /
10 0,405 0, 406 0,05 +—
12 0,407 0,407 J

0 5 10 15
Volume do reator (m?)




