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A simulacao de processos é uma etapa que vem sendo cada vez mais
utilizada na Engenharia Quimica, tanto para uma melhor compreensao dos
fendbmenos que regem o sistema quanto para o projeto e otimizacao de processos
industriais. Assim, o projeto executado buscou a simulacao adequada de um
processo de separacao de uma mistura gasosa contendo CO2, envolvendo
adsorcao, eluicao e regeneracao, para a sua possivel utilizacdo em unidades de
TSA. Primeiramente, partiu-se de uma andlise geral do modelo matematico
anterior, através dos balancos de massa, energia e momentum, e da compreensao
da ferramenta solver a ser utilizada nas simulacdes, o software comercial gPROMS,
para um entendimento dos fatores que mais influenciavam a curva de
breakthrough, isto é, a evolucao da concentracao de CO2 a saida da coluna. Entao,
foi feita uma busca na literatura de constantes e varidveis, e uma analise mais
minuciosa do modelo, em que se percebeu que as variaveis da equacao de
Langmuir, que tratam da quantidade de adsorbato a ser adsorvida e as constantes
de transferéncia de massa sao as variaveis que mais afetam o comportamento da
curva. Porém, foi observado um comportamento distante do experimental quando
utilizadas as variaveis de Langmuir calculadas a partir dos dados experimentais
com a ferramenta Solver do Excel. Apds otimizacao das variaveis, verificou-se que,
mesmo com uma diferenca entre erros de 0.004% nas isotermas de adsorcao, as
as curvas de breakthrough ainda apresentavam uma diferenca média de 5.44%.
Assim foram necessarias iteracdes manuais para encontrar os valores ideais. Por
fim, chegou-se a um comportamento adequado da curva, validado a partir dos
experimentos de gravimetria anteriores, porém estes resultados podem ser
aperfeicoados, com a utilizacao de uma ferramenta Solver mais aprimorada para
as varidveis de Langmuir e com mais informacdes de algumas etapas do processo
para serem implementadas, como na regeneracao. O bolsista agradece ao CNPQ
pelo apoio financeiro.
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