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Resumo

A partir de um banco de dados contendo 114 diferentes misturas (pseudo)binarias, (pseudo)ternarias e
multicomponentes de sistemas graxos e biodiesel (Corréa et al., 2015), esse trabalho investigou a
capacidade preditiva das diferentes versées do UNIFAC na modelagem de dados de equilibrio liquido-vapor
utilizando abordagem gamma-phi, sendo a fase vapor ideal. As pressdes de vapor foram calculadas por
equacgdes de Wagner da base ThermoDataEngine do Aspen Plus para os compostos ndo graxos e pelo
método de contribuicdo de grupos de Ceriani et al. (2013) para os compostos graxos. Para fins de
comparacgao, a abordagem da lei de Raoult também foi testada.
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Introducgao

Dados experimentais de propriedades-chaves
na modelagem e simulagdo computacional de
processos da industria de Odleos/gorduras e
biodiesel ndo estdo largamente disponiveis na
literatura aberta e dessa maneira metodologias de
alta capacidade preditiva sdo bastante
procuradas. Nesse estudo, diferentes versdes do
UNIFAC (Original, original r23, original r¥ e
Dortmund) em conjunto com a metodologia
preditiva para pressdo de vapor! foram testadas
para 114 misturas distintas contendo pelo menos
um composto graxo, a partir do banco de dados
BDCGB-LPT-ELV.? Essas misturas estdo
divididas em 94  (pseudo)binarias, 10
(pseudo)ternarias e 10  multicomponentes,
contemplando tanto dados isotérmicos como
isobaricos (em sua maioria).

Resultados e Discussao

Os dados de ELV obtidos? foram compilados em
sub-rotina do Matlab para calculo do ponto de
bolha pela abordagem gamma-phi, sendo a fase
vapor ideal. A lei de Raoult também foi aplicada
para fins de comparagédo. As pressbes de vapor
foram calculadas pela equagdo Wagner obtidas
na base ThermoDataEngine do Aspen Plus para
0s compostos ndo graxos e pelo método de
contribuicdo de grupos de Ceriani et al.' A
comparag¢ao dos métodos foi feita em termos dos
desvio médios relativos (DMR) entre os dados de
pressao (dados isotérmicos) ou temperatura
(dados isobaricos) experimentais e calculados.
Também foram compilados os valores maximos
(ymax) € minimos (ymin) dos coeficientes de
atividade de cada mistura.

Das 94 misturas (pseudo)bindrias, 23 sao
consideradas ideais. O DMR médio destas para
a lei de Raoult ficou entre 0,3 e 11,1% sendo
apenas 3 misturas com DMR superior a 7,5%.As
71 misturas pseudo)bindrias restantes tiveram
valores de ymax € ymin entre 0,4 e 160,49. Nesses
casos, as 4 versdes do UNIFAC analisadas
apresentaram valores proximos de desvios, 0,3 e
33,6% sendo 3 misturas superiores a 10%. Para
as misturas pseudobinarias e multicomponentes
nao foram identificadas misturas ideias. As 10
misturas (pseudo)ternariastiveram valores de
ymax e ymin entre 0,52 e 160. Nesses casos, as
4 versdes do UNIFAC apresentaram desvios
entre 44 e 91. Em relagdo a misturas
multicomponentes estas tiveram o y entre 0,75 e
1,54. O DMR meédio foi entre 12,6 e 57,5%.

Conclusées |

De uma forma geral, as quatro versdes do
UNIFAC analisadas trouxeram um valor muito
proximo de DMR para os sistemas investigados.
Em 72 deles, a lei de Raoult mostrou-se
adequada, com DMR menor que 5%. Os maiores
DMR foram encontrados em misturas mais
polares ou multicomponentes.
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