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RESUMO

A escassez de recursos energéticos resultou na mudanga de comportamento dos engenheiros em
relacdo a operacdo de colunas de destilagdo. A crescente preocupacao em operar colunas de
destilacdo de forma eficiente (produto dentro das especificagdes obtidos com um menor consumo
energético), trds consigo o conceito de otimizagdo, ferramenta matematica importante para realizar
esta tarefa. O presente trabalho visa aplicar trés técnicas de otimiza¢dao (Golden Section, Método de
Newton e Interpolacdo Quadréatica) para determinar a razdo de refluxo Otima e os custos
operacionais 6timo para uma coluna de destilacdo, destinada a separar propano e propileno, umas
das mais complicadas separacOes da industria petroquimica. A partir das correlagoes de Eduljee
(1975) e do balanco de massa da coluna de destilacdo em estudo, foi possivel desenvolver um
modelo capaz de representar matematicamente os fendmenos fisicos e o balango de custo da
mesma. Um estudo comparativo entre as técnicas de otimizacdo e uma analise de sensibilidade na
razdo de refluxo foram realizadas no desenvolvimento deste trabalho, com o auxilio do software
Matlab®.
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Lista de Simbolos Ny — Numero minimo de estagios

Qc — Exigéncia de carga térmica para o

B — Vazdo da corrente de base.
condensador

C; — Custo da quantidade de calor do

Qr — Exigéncia de carga térmica para o
refervedor. 8 8 P

refervedor

C, — Custo do resfriamento do condensador R — Razio de refluxo

Cg — Valor do propileno na corrente de base EE - de refluxo mid

C's — Custo por quilo de propano U — Valor diferencial do componente mais

Cr— Custo por quilo de propileno pesado

C'r — Custo por quilo de propano V — Vazdo de vapor

Cp— Valor de propileno na corrente de topo W — Valor diferencial do componente mais
leve

C'p— Valor de propano na corrente de topo
Xg — Fracdo molar do componente mais leve

D —Vazdo de destilado (propileno) na corrente de base

F —Vazéo de alimentagdo Xp — Fracdo molar do componente mais leve

L — Vazdo de liquido (propileno) na corrente de topo

N — Numero de estagios
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Xr — Fracdo molar do componente mais leve
(propileno) na corrente de alimentacao

o — Volatilidade relativa

A — Calor latente

1.INTRODUCAO

A destilacdo desempenha um papel
importante em muitos processos quimicos,
principalmente no setor de refino de petroleo,
onde é a operagao unitaria mais utilizada. O
continuo aperfeicoamento de colunas de
destilacdo vem  exercendo influéncias
consideraveis no cendrio econdmico e
ambiental. Isso porque a destilacdo necessita
de energia para que o processo de separacao
ocorra, e quando se fala em consumo
energético, trata-se de minimizar a energia
requerida pelo sistema para atingir as
especificacdes do produto, resultando em
menores custos financeiros para a empresa, e

também, menores danos ambientais para a

sociedade [Cadore, 2011].

Apesar da grande utilizacdo na
separacao das mais diferentes misturas, a
destilagdo é um processo em que 0 CONSUMo
energético representa o maior percentual de
requerimento global de energia de uma planta
quimica. Em todo mundo, cerca de 95% das
separacOes sao feitas utilizando colunas de

destilacdao [Caballero e Grossmann, 2012].

A preocupacao em reduzir esses
elevados consumos energéticos resulta na
pesquisa de novos projetos energeticamente
mais eficientes. Neste contexto, o conceito de
otimizagdo de processos ganhou muita forca,
representando uma importante ferramenta em
processos de destilacio que resulta em
impacto significativo sobre o consumo de

energia.

Um problema complexo no processo de
otimizacdo em torres de destilacio ¢é
determinar ndo somente os valores das
condicbes operacionais, mas também o
nimero minimo de estagios necessarios para a
separacdo. Caso o grau de liberdade seja
reduzido a zero através das especificagoes
impostas as variaveis, o problema de
otimizacdo se reduz a um problema classico
de design de destilacdo que requer apenas a
solucdo de um conjunto de equagbes nao
lineares [Brito, 2014]. No caso do grau de
liberdade ser maior do que zero, tem-se um
problema classico de otimizacdo, onde uma
funcdo objetivo deve ser definida, e
geralmente inclui os custos com investimento
e operacionais. Os custos de capital
aumentam com o numero de estagios e com as
vazoes molares circulando no interior da
coluna, enquanto o0s custos operacionais

diminuem até certo ponto [Edgar et al, 2001].
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Este estudo tem como objetivo
desenvolver um modelo capaz de representar
os fendomenos fisicos e o balango de custo de
uma coluna destilacdo destinada a separar a
mistura propano-propileno. Além de analisar
o desempenho de wvarias técnicas de
otimizacdo na busca pela razdo de refluxo

6tima da torres de destilacao em estudo.
2.REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1. Separacdo da mistura propano-

propileno

Os métodos convencionais de producao
de propeno a partir de uma alimentagdo
composta

principalmente  de  propano

usualmente envolvem trés etapas:

1. A producdo de propileno a partir de uma
alimentacdo de propano através de um

craqueamento de hidrocarbonetos;
2.  Separacao de componentes leves;

3.  Separacdo entre propileno, propano e

outros componentes mais pesados.

A etapa 3 consiste em um sistema de
destilacdo de duas colunas. A primeira coluna
separa uma porcao substancial de propano,
produzindo um propileno com pelo menos
90% em volume de pureza e chegando a
atingir os 96%, o qual é denominado
propileno com grau de quimica ou refinaria. A

segunda coluna aumenta o nivel de pureza

para os 99,5% em volume ou mais, para a
obtencdo do propileno com grau de polimero

(Davesac, 2004).

2.2.Mercado do propeno

O mercado de propeno no Brasil e no
mundo é comandado pela forte demanda de
polipropileno. Esta demanda cresceu nos
ultimos anos devido ao fato do polipropileno
ser uma resina que apresenta grande

versatilidade para inumeras aplicacOes, tais

como:

o Confeccdes de tubos;

o Conexoes para a industria quimica;

o Revestimento e fabricacao de tanques.

No Brasil, o propeno é produzido em
unidades de craqueamento de nafta da
Braskem e nas refinarias da Petrobras. Como
existe tendéncia a escassez desse insumo,
devido a reducdao de novos investimentos
nestas unidades, estdo surgindo novas rotas
tecnologicas para producao de propeno, com
destaque para desidrogenacdo de propano

(Bain&Company, 2014).

Em 2013, a producdo nacional de propeno
alcancou cerca de 2,1 milhGes de toneladas
com demanda efetiva local de 2 milhdes de

toneladas, como mostra a Figura 1. Tal
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demanda cresceu 3,1% ao ano de 2007 a
2013, sendo 2/3 devido a producao de
polipropileno (Bain&Company, 2014). A
demanda mundial de propeno alcangou cerca
de 83 milhGes de toneladas em 2013, sendo
55% oriundo das unidades de craqueamento
de nafta, 31% de refino e 14% de processos
especificos, tais como a desidrogenacdo

(Bain&Company, 2014).
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Figura 1 — Demanda e oferta de propeno entre
os anos de 2013 e 2030[Bain&Company,
2014].

2.3. Destilacao

A separacdo dos constituintes, atraveés
da destilacdo, estd baseada nas diferencas
entre suas volatilidades. Na destilacdo, a fase
vapor entra em contato com a fase liquida,
havendo a transferéncia simultdnea de massa
do liquido para o vapor e Vvice-versa
(vaporizacao e condensacao,
respectivamente). O liquido esta no seu ponto
de bolha e o vapor no seu ponto de orvalho,

ambos em equilibrio. O efeito final é o

aumento da concentragéo do componente

'
Oferta via refino®

0 E. Oferta via refino®
O'j M refinarias atuais

mais volatil no vapor e do componente menos

volatil no liquido [Foust, 1982].

A mistura a ser destilada é introduzida
em um dado estagio da coluna, denominado
estagio de alimentacdo. No seu interior, a
mistura ira descer até atingir a base da coluna
onde estara o refervedor, que consiste em um
trocador de calor usado para aquecer
(fornecimento de energia) a mistura até seu
ponto de ebulicdo. Esse vapor, entdo, circula
no sentido ascendente, em contracorrente com
a mistura de alimentacdo, conforme mostra a
Figura 2 atingindo o topo da coluna, o vapor
ira para um condensador, onde sera liquefeito
e deixara a coluna como destilado. Na base da
coluna, a mistura deixa o equipamento como

produto residual [Cadore, 2011].

Para melhor separacdo das fragoes
desejadas, utiliza-se o retorno de parte do
destilado na forma de refluxo, o que faz
aumentar a concentracao do componente leve
no topo, consequentemente aumentando a
pureza do destilado e mantendo uma vazao
descendente de liquido na coluna [Cadore,

2011].
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Figura 2-Esquema de uma coluna de destilacdo
fracionada [Roitman, 2002]

2.4. Razao de refluxo e niimero de estagios

Existe uma relacdo entre o numero de
estagios de uma coluna e a razdo de refluxo
deste equipamento. Podem ser construidas
torres com grande numero de estagios para
operarem com pequena razdo de refluxo,
assim como torres com pequeno numero de
bandejas e razdes de refluxo elevadas, para

um produto com as mesmas caracteristicas.

Tendo em vista a relacdo anteriormente
apresentada, a condicao de razdo de refluxo
minimo corresponderd a um numero infinito
de estagios para que seja atingido um
fracionamento desejado, assim como a
condicdlo de razdo de refluxo total
correspondera uma coluna com um ndmero
minimo de pratos para que O mesmo

fracionamento seja atingido. Nenhumas destas

condi¢des possuem um carater satisfatdrio,
uma vez que uma coluna de destilacio com
um numero infinito de estdgio é um projeto
economicamente inviavel, bem como uma
torre que nao produz nada, pois como citado
anteriormente, uma coluna operando com

refluxo total ndo se tem retirada de produto.

Tendo em vista esses problemas
encontrados na literatura, os projetos de
colunas de destilacdo sdo concebidos
prevendo-se uma razdo de refluxo com
valores que variam entre 1,5 a 2 vezes maior
que a razdo de refluxo minima [Roitman,
2002].

2.5. Técnicas de
unidimensionais.

otimizac¢ao

Os engenheiros devem sempre projetar
equipamentos que desempenhem tarefas de
forma eficiente. Ao fazer isso, eles estdo
restritos pelas limitacdes dos modelos
matematicos. Além disso, devem manter o
custo baixo. Portanto, estdo sempre
confrontando problemas de otimizacdo que
equilibram eficiéncia e limitacdes [Chapra,

2006]

Na busca do ponto 6timo de uma funcao
de uma tnica variavel sem restricoes existem
varios métodos disponiveis. Alguns dos mais

utilizados sdo:

1. Método da Golden section
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2. Interpolagdo quadrética

3. Método de Newton

O método de busca da secdo aurea
(Golden section) é um método unimodal que
exige que se conheca um intervalo contendo
um unico ponto 6timo. Tem a vantagem de
minimizar o niumero de calculos da funcao e
sempre converge. A interpolacdo quadratica
também funciona bem quando implementada
como um método intervalar, embora possa ser
programada como um método aberto. Ambas,
a Golden section e a interpolacdo quadratica,
dispensam o célculo das derivadas. Assim, os
dois métodos sdo apropriados quando o
intervalo pode ser prontamente definido e o

calculo da funcdo é custoso [Chapra, 2006].

O método de Newton é um método
aberto que ndo requer que o Otimo seja
delimitado. Pode ser implementando de forma
fechada quando a primeira e a segunda
derivadas  puderem  ser  determinadas
analiticamente. O método de Newton
converge rapidamente quando sua estimativa
inicial esta proxima ao ponto Otimo, e é
frequentemente  divergente  para  uma
estimativa ruim. A convergéncia também

depende da natureza da funcao.

3. MODELAGEM MATEMATICA

As correlacdes de Eduljee (1975)
envolvem dois pardmetros: R, , a razdo de
refluxo minima, e N, . o numero de
estagios minimo para realizar a separacdo em
refluxo total. Suas equacOes relacionam
outros parametros N , o , Xy X,
e Xj (consultar a lista de simbolos a titulo
de notacdo) todos esses parametros possuem
valores conhecidos exceto Xy  como
listado na Tabela 1. Uma vez que a razdo de
refluxo ( R ) é especificada, é possivel
encontrar o valor da fracdo molar do
componente mais leve, propileno, na corrente
de base ( Xy ) através de uma solucdo

sequencial de trés equacdes. Sao elas:

A Xp (1_XD)
@1z, —x,)

Substituindo o valor de R,, na

(
D

equacao 2 é possivel encontrar o valor de

N

m

Por 1ultimo, o valor de X pode ser

calculado através da seguinte equacao.

o lnHXD/(l—XDH'[(l_XB)/XB]}
i InUa 3)
N.

[9
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Uma vez que Xy foi calculado, o
balanco de massa para a coluna pode ser

computado. As equagoes sao:

_ (
F=D+B 4)
X.F=X,D+X,B 5()

As equacOes (4) e (5) possuem duas
variaveis desconhecidas: D e B, as quais
podem ser determinadas uma vez que F

Xy Xz e X, sdo especificadas.
Partindo do pressuposto que os fluxos de
liquido e wvapor sdo aproximadamente
constantes em cada secao da coluna, pode-se

assumir que:

_ (
L=RD &
V=(R+1|D 7()

A funcdo de lucro da empresa é dada
pelo balanco de venda dos produtos (entrada)
e pelos custos de utilidade e matéria-prima

(Custo de operagao; saida) como segue:

f =Vendas de Propileno +Vendas de Propa (8)

[=|(CpX pD+Cy X, BJ+|Ch[1-X L )

Os colchetes foram utilizados para
mostrar a correspondéncia entre as palavras
da equacao (8) e os simbolos da equacao (9).

A equacdo (9) pode ser rearranjada
substituindo os termos Xp,D e X B
das vendas de propileno e propano,
respectivamente, pela a equagcdo (5).
Definindo dois novos parametros como a
diferenca entre os valores de propano nas
correntes de base e topo ( U ) e a diferenca
entre valores de propileno das correntes de
base e topo ( W ), é possivel inclui-los no

rearranjo da funcdo objetivo.

(1
0)

f=Cp X F+Cyl1—Xp|F —Cp X F

Os primeiros quatro termos sdao valores

fixos e podem ser excluidos da funcdo (ver
Tabela 1). Assume-se que Qp¥Q.®AV

Por tltimo, com o objetivo de tornar a fungao

toda positiva, multiplica-se a mesma por ( -1).

Assim obtém-se a forma final da funcdo

objetivo:
f=[C+C,|AV+W X;B+U (1- X, |. (1)
4.MATERIAIS E METODOS

A obtencdo da razdao de refluxo 6timo
para uma coluna de destilacdo convencional
foi realizada através da implementacao de trés
técnicas de otimizacao (Golden Section,
Método de

Newton e Interpolagdo
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Quadratica) utilizando o software Matlab. A

F=12,751x 10°-
1a separacdo de propano e

uma tipica tipica torre de

X=0,70
Lur Luiuna o Ccomposta por 94 estagios
destinados a separar a mistura propano-
propileno, usando uma alimentacdo contendo
70% de propileno (Xr) com uma vazdo de
12,751 % 10°Mol/Dia  (F). A corrente de
alimentacdo é dividida em duas correntes na
saida da coluna: a corrente de topo (D), na
qual sai o propileno purificado e a corrente de

base (B), a qual transporta o propano.

A coluna de destilacdo convencional
tem como finalidade produzir um propileno,
como produto de topo, numa composi¢ao
molar de, no minimo, 95 %. A volatilidade
relativa entre os dois componentes é igual a
1,105. A Tabela 1 apresenta as condigOes
operacionais da coluna de destilacdo em
questdo e foram baseadas de acordo com o

que Edgar et al (2001) sugerem.

F = 12,751 x 10° Mol

Xy = 0,70

= o)

N = 94 estagies

Figura 3 — Coluna de destilacdo usada na
separacdo entre propano-propileno.

Tabela 1 — Condigdes de operacdes da coluna
no processo de separacao da mistura propano-

propileno.
Simbolo | Unidades Valores
]
C ($/Btu) 3x10°°
G, ($/Btu) 0x10°°
F (Mol/Dia 12,751 x 10°
)
- 94
m - Funcdo da razdo de
refluxo( R )
Qc - AV
Qr - AV
R - Serd otimizado
Rn - 11,17
u ($/Mol) ~7,774x10°°
A% (Mol/Dia | Funcao da razdo de refluxo
)
w ($/Mol) 0,0102
Xg - Sera otimizado
Xb - 0,95
X - 0,70
a - 1,105
A (Btw/Mol 12,23

)

O fluxograma a seguir, ilustra a
comunicacdo entre 0s arquivos do software
Matlab® para a obtencdo da razao de refluxo
0timo e a minimizacdo dos custos
operacionais da coluna estudada neste
trabalho. O fluxograma é representativo para
todas as técnicas de otimizacdo utilizadas,
pois o modelo matematico utilizado e os

parametros sao comuns para todos o0s
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métodos. Os métodos foram inseridos na

) II CONEPETRO

Figura 4 na caixa de processamento “Solver:

Técnicas de Otimizacao”.

nada o Dados |

Entrada de Dados

resultados estdao de acordo com o sugerido em

instalacoes industriais [Roitman, 2002].

f Modelo
Solver: St
Técnicas de —— ¥ M?;ﬁ?g%t(l)co
Otimizacao ¢ Objetivo)

v v

Impressao de Resultado@'ﬂetros

e

Figura 4 — Fluxograma de comunicagao entre
0s arquivos no software Matlab®

5.RESULTADOS

Utilizando as condi¢des de operacao da
coluna apresentadas na Tabela 1, a
implementacao das técnicas de otimizacao foi
realizada e os resultados obtidos para a
otimizacao da fungdo “custo” encontram-se

na Tabela 2.

O valor obtido da razao de refluxo
otimo para os métodos da Golden section e
Newton ( R=17,043 ) é 1,52 vezes maior
que a razdo de refluxo minima ( R,=11,17
). J& para o método da interpolacdo quadratica
a razao de refluxo 6tima (17,206) é 1,54 vezes

maior que a razdo de refluxo minima. Estes
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Tabela 2 — Resultados obtidos na otimizacao
no processo de separacao da mistura propano-

propileno.
Descricao Golden | Newto Interpolagdo
Section | n Quadratica
Razdo de 17,043 | 17,043 17,206
refluxo
otima(R)
Custo 6timo 3988,1 | 3988,1 3989,9
Concentracdo 0,041 0,041 0,039
molar na
corrente de
base (XB)
Nuimero 61,166 | 61,166 61,552
minimo de
estagios (Nw)
Numero de 51 5 46
iteracOes

Dentre as técnicas de otimizacgao
unidimensionais implementadas, o método de
Newton apresentou o melhor desempenho
para a otimizacdo desta coluna. Isso porque
alcancou o mesmo resultado encontrado pela
Golden section. No entanto, teve um menor
esforco computacional para convergir para o

valor otimo.

O método da Golden section assim
como a interpolacdao quadratica apresenta a
vantagem de sempre convergir para o valor
otimo independente da estimativa inicial do
intervalo que contenha o  o6timo.
Diferentemente, o método de Newton

apresenta um problema de convergéncia

quando a estimativa fornecida pelo usuario é
distante do valor desejado, como é possivel

observar pela Figura 5.

---Otimizagdo no processo de separagdo da mistura propano-propileno---
Entre com a estimativa inicial da taxa de refluxo = 60

Taxa de Refluxo 6tima = -Inf

Custo Otimo = NaN

Nomeros de Iteragdes = 4

Concentragdo Molar na Corrente de Base(XB) = NaN

Nomero Minimo de Estdgios(Nm) = NaN

Andlise de Sensibilidade - Varidnica de mais ou menos 10%
Sensibilidade Newton =
-Inf NaN NaN

=Inf NaN NaN
-Inf NaN NaN

Figura 5- Problema apresentado pelo
método de Newton-Raphson para uma
estimativa ruim

Uma andlise de sensibilidade = foi
realizada sobre a razdao de refluxo com o
objetivo de avaliar o grau de confiabilidade
dos resultados obtidos. A fungdo dessa analise
é identificar se a modificacdo de algum
critério é suficiente para ~modificar os

resultados.

Para a construcao da tabela de analise
de sensibilidade tomou-se os resultados
encontrados pelo método de Newton. Foi
aplicado um desvio padrao de mais ou menos
10% do wvalor 6timo da razao de refluxo
obtido pelo método e avaliou-se sua
influéncia sob a fracdo molar de propileno na
corrente de base e o custo operacional da

coluna. E possivel observar nos resultados
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apresentados na Tabela 3, que esta técnica de
otimizacdo apresenta um bom grau de
confiabilidade nos resultados obtidos, pois o
resultado otimo da razdo de refluxo
encontrado pelo método consegue atingir um
valor minimo de custo e ficar dentro das
especificac0es determinada pelo problema

estudado.

Tabela 3 — Andlise de sensibilidade.

Razdo de Fracdo molar na Custo
refluxo ( corrente de base ( ($/Dia)
R ) Xy )
15,339 0,063 4277,2
17,043 0,041 3988,1
18,748 0,029 4141,7

5.1. Variacao da razao de refluxo

A seguir, sdo apresentadas nas Figuras
6, 7 e 8, a influéncia da razdo de refluxo no
comportamento da funcdo “custo”, da carga
térmica do reboiler e na fracdo molar do
propileno, respectivamente. Os trés graficos
obtidos a partir dos resultados apresentaram o
mesmo comportamento para as trés técnicas
de otimizacdo unidimensional (Golden
section, método de Newton e interpolacdo

quadratica).

A Figura 6 mostra que a funcdo custo
decresce até que seja alcancada a razdao de
refluxo 6tima. A partir deste ponto, a funcao
custo inverte a tendéncia decrescente e volta a
crescer. Isto ocorre porque o aumento na
razdo de refluxo implica em maiores vazoes
molares no interior da torre de destilacdo,
impactando diretamente no requerimento de

energia necessaria ao reboiler.

Conforme se observa na Figura 7,
quanto maior for a razdo de refluxo, maior
serd a carga térmica do refervedor. Ao
aumentar a razdo de refluxo, uma maior
quantidade de material circula no interior da
coluna e, consequentemente, tem que haver
um acréscimo na quantidade de energia, na
forma de calor através do refervedor, para que
o produto desejado ndo saia  das
especificacdes previamente estabelecidas.

JA& em relacio a fracdo. molar de
propileno na corrente de base, a partir de um
certo valor, o comportamento da curva torna-
se praticamente constante, como mostra a
Figura 8. A partir do valor de R=17,043 ,
nada justificaria aumentar a razao de refluxo,
j& que as especificagoes do problema foram

alcancgas.
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Figura 6 — Comportamento do custo didrio em fungdo da razao de refluxo
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Figura 7 — Comportamento da carga térmica em fungdo da razao de refluxo.
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Figura 8 — Comportamento da fracdo molar do propileno em fungdo da razao de refluxo.

6.CONCLUSAO

As técnicas de otimizagao
unidimensionais (Golden section, Método de
Newton e Interpolacao Quadratica)
implementadas no software Matlab® foram
capazes de obter o custo minimo de utilidades
de uma coluna de destilagdo destinada a
separar a mistura propano-propeno e sua
razaio de refluxo o6tima em regime

estaciondrio.

Para este problema de otimizacdo, o
método da Golden section e o método de
Newton mostraram-se mais eficientes,
apresentando melhores resultados, quando
comparados com a interpolacao quadratica. O
método da Golden section e o método de
Newton apresentaram os mesmos resultados
finais. Em casos de boas estimativas iniciais,
o método de Newton mostrou uma maior
eficiéncia pelo fato de convergir rapidamente
para o minimo da fungdo e exigir um menor

esforco computacional. No entanto, foi
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possivel observar que o método pode divergir,
isso ocorre quando a solucdo inicial ndo é
suficientemente proxima da solucdo Otima.
Nestas situacoes, o método da Golden section
torna-se mais eficaz, ja que sempre converge

para o valor 6timo da funcdo objetivo.
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