Resumo

Neste trabalho é tratada a modelagem e simulacdo computacional de operacdes de extracgdo liquido-

liquido em andares, operando em contracorrente.

Inicialmente e numa perspectiva histdrica séo sucessivamente referidas as contribuicbes mais
relevantes para a descricdo de unidades de separacdo. Os métodos algébricos simplificados, em
regra limitados & descricdo da separacdo de misturas binarias, dao lugar a métodos gréaficos e estes a
métodos computacionais. E referida a evolucdo dos meios de célculo automatico sendo salientada a

importancia decisiva desse facto na aplicagdo de métodos matematicos evoluidos a descricdo da

maioria das operagGes do ambito da engenharia quimica.

Apos serem apontadas as razdes proprias que distinguem as operacdes de destilacdo e de extracgdo
liquido-liquido e que justificam um tratamento diferenciado, a opera¢do de extracgdo € descrita com
detalhe.

Sao indicados os arranjos mais comuns de operacao de extractores em andares e citados alguns dos
exemplos mais relevantes de utilizacdo industrial da operacdo de extraccdo. Segue-se a sua
descricdo em termos matematicos sendo apresentados 0s modelos dinamico e estacionério
respectivos; sdo ainda enumerados alguns dos métodos de projecto e simulagdo que tém sido

propostos, merecendo particular destague os métodos de simulacdo computacional.

O equilibrio de fases desempenha um papel essencial na caracterizacdo das unidades de extraccao
liquido-liquido. Na revisdo dos métodos disponiveis para descrever o equilibrio liquido-liquido, sé&o
particularmente referidos os esforcos recentes para o estabelecimento de métodos simplificados de
aproximacdo de propriedades termodindmicas, tendo em vista uma reducdo do importante esforco de
calculo associado a avaliacdo dessas propriedades quando estdo em causa sistemas complexos com

comportamento fortemente nao ideal.

Este tema é desenvolvido com algum detalhe, sendo propostos e testados alguns modelos locais nédo

lineares particularmente adaptados a descricdo das relacdes de equilibrio liquido-liquido.

A resolucdo numérica do sistema de equacgdes que constitui 0 modelo matematico dum extractor e
naturalmente de importéncia primordial. A dificuldade em encontrar métodos de convergéncia segura
tem estado na origem de varios trabalhos de aperfeicoamento dos métodos existentes e de
desenvolvimento de novas estratégias. De entre estas refere-se o0 método chamado de continuagao
ao qual tém sido atribuidas importantes qualidades, entre as quais a de possuir um dominio de
convergéncia particularmente vasto. Por esta razéo foi desenvolvido um novo algoritmo de simulacéo

de extractores, que utiliza a técnica de continuagao.

Este algoritmo, juntamente com alguns outros ja anteriormente descritos na literatura, foram incluidos

num programa geral de simulagdo de extractores também desenvolvido.

Este programa que possui uma estrutura fortemente modular, foi projectado para permitir seleccionar

a estratégia mais adequada a caracterizacdo de cada problema, através de uma escolha criteriosa do



método de descricdo do equilibrio (de entre os cinco disponiveis), do algoritmo de simulacao (de entre
cinco alternativas possiveis) e até do método de inicializagdo das variaveis. Dois aspectos importa
ainda referir a propoésito deste programa, designado por LILISP - "Liquid-Liquid Simulation Package":
() a existéncia de meios que permitem que sejam fixados valores por defeito para um conjunto
importante de varidveis de controle da simulacdo libertando dessa tarefa o utilizador e (i) a
possibilidade de adicionar facilmente novos modulos contendo procedimentos especificos ou métodos

de célculo diferentes.

As facilidades proporcionadas pelo programa LILISP foram utilizadas na avaliagdo dos métodos
relativos dos cinco algoritmos de simulagdo nele incluidos, tendo ficado mais uma vez demonstrada a
enorme robustez dos métodos pseudo dinamicos. A utilizagdo de um destes métodos na fase inicial
da resolugdo combinada com a utilizagdo posterior de um algoritmo do tipo Newton-Raphson, com a

sua convergéncia quadratica, mostrou ser a estratégia mais eficaz disponivel neste momento.

Finalmente, o programa LILISP foi utilizado para simular com sucesso o funcionamento de uma
unidade industrial de extraccdo existente na Fabrica de Aromaticos da Petrogal e utilizada para

separar hidrocarbonetos aromaticos de hidrocarbonetos ndo aromaticos.



