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RESUMO - O calculo da exergia em correntes materiais e de energia foi
implementado no simulador de processos Aspen HYSYS®. Para cada tipo de
operacao ou processo unitario foram programados os célculos de irreversibilidade
e de eficiéncia. As rotinas de programacao foram validadas a partir de
comparacdes com resultados encontrados na literatura. Nos exemplos analisados,
critérios termoeconémicos e ambientais foram considerados, e o0s resultados
demonstraram que a eficiéncia racional, diretamente relacionada ao indice de
sustentabilidade do processo, consegue lidar com a ordem de grandeza da escala
completa de disponibilidade. Além disso, atribuicdo de custos exergéticos na
formulacdo do custo real dos produtos pode ser utilizada para mensurar, de
maneira extensiva, o impacto ambiental e avaliar a viabilidade econGmica de
tecnologias sustentaveis.

1. INTRODUCAO

Entende-se por exergia de uma dada corrente material, o trabalho méaximo que se pode
obter levando-se uma dada corrente ao estado de equilibrio com o ambiente, por um processo
reversivel. A disponibilidade de energia, ou simplesmente exergia, é destruida devido as
irreversibilidades dos processos. A andlise de disponibilidade, ou exergética, permite a
avaliacado de processos, sob o ponto de vista da segunda lei da termodinamica, baseada em
uma escala cujo estado de referéncia € o meio ambiente (Kotas., 1985).

A maioria dos simuladores de processos existentes no mercado: Aspen HYSYS®,
Aspen Plus®, Proll®, EMSO/VRTHERM, néo realizam o calculo de disponibilidade em seus
pacotes termodindmicos. Diversos trabalhos iniciaram as implementa¢cées do calculo da
exergia em simuladores de processo (Montelongo-Luna, 2007; Abdollahi-Dezhredh
2011; Ghannadzadedt al, 2012). O trabalho de Ghannadzadehl (2012) faz uma revisédo
da literatura, comparando as implementagcbes em simuladores de processos. O presente
trabalho objetiva estender a implementacdo de Abdollahi-Demneh (2011), aplicando
também o célculo da exergia de correntes de energia, calculo da eficiéncia racional de
operacdes unitarias de acordo com Ghannadzetdeh (2012), avaliacdo termoecondmica e
ambiental de acordo com Valero et@993) e Rosen et.g2008).
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2. IMPLEMENTACAO

O procedimento proposto por Abdollahi-Demrethal, (2011) consiste em um método
direto, sem repeti¢cdes de programacao, para o célculo da exergia de uma corrente de processo,
implementada através de cédigo em Visual Basic no programa simulador de processos Aspen
HYSYS®.

A escala de disponibilidade utiliza como referéncia um estado denominado de “morto”,
haja vista que, a partir dele, ndo é possivel produzir trabalho. O estado morto de referéncia
aqui adotado, foi sugerido por Szargital (1988), conforme descrito na Tabela 1, pois,
também fora utilizado em diversos trabalhos recentes (Montelongo-Luna, 2007; Abdollahi-
Demneh et al 2011; Ghannadzadeh et,&012).

Tabela 1 - Estado morto de referéncia proposto por Szargut(£988).

Temperatura (Jo) 298,15 K
Presséao () 99312 Pa
Componente Pressao parcial (Pa)

N> 75780
O 20390
CO, 33,5
H.O 2200
D,O 0,342
Ar 906
Xe 0,0087
Ne 1,77
Kr 0,097
He 0,485

A exergia fisica de uma corrente material corresponde ao trabalho obtido levando-se a
corrente do seu estado inicial de temperatura e pressao até as condicdes de temperatura e
pressédo do ambiente, por meio de um processo reversivel. Corresponde a Etapa 1 da Figura 1.

A exergia quimica de uma corrente material corresponde ao trabalho obtido pela
transformacao quimica da composicdo de uma unidade de massa da corrente, nas condicdes
de temperatura e pressdo do ambiente, até o equilibrio completo com o meio ambiente, em
termos de composicdo inclusive. O procedimento proposto por Abdollahi-Destredh
(2011) utiliza o método proposto por Szargual (1988) para o calculo da exergia quimica,
sendo divido em quatro etapas, aqui nomeadas de Etapas 2, 3, 4 e 5.

Na Etapa 2, todas as substancias contidas na mistura nas condigcbes ambiente de
temperatura e presséoy(@ R) sado conduzidas ao seu estado de gas ideal e substancia pura,
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na mesma condicdo de temperaturg €Tna condicao de pressao de referéncia do simulador
(Por=101325 Pa). Os autores Abdollahi-Demmtlal. (2011) utilizam a expressao do calor
especifico dos componentes ideais puros, implementada no proprio programa para céalculo da
entalpia e entropia dos componentes.

Na Etapa 3, todas as substancia puras; exceto aquelas que ndo possuem espécie quimica
de referéncia, como por exemplo, hidrocarbonetos halogenados; sao convertidas por reacdes
reversiveis, conforme a Equacao 1, na temperatura ambighte (& pressao de referéncia
do smulador (B,=101325 Pa), dando origem as espécies de referéncia do estado morto.

X, +v,0, « v,CO,+v,H,0+
VN, +v Ar +vsXe + v, Ne+vgKr +vg,He +v,,D,0 +Ui118(sé|ido) (1)

Na Etapa 4, as pressOes parciais das substancias de referéncia sao alteradas da condicao
de substancia pura na presséao de referéncia do simulagler{01325 Pa), para as pressdes
paciais do estado morto de referéncia da Tabela 1, de maneira reversivel e isotérmica, uma
vez que a temperatura do estado morto de referéngia (498,15 K) definido por Szargut,
et al. (1988) ¢ a mesma temperatura ambiente<198,15 K). E valido ressaltar que a
pressao total do estado morto de referénciapé=MP9312 Pa, sendo necessario uma etapa
poderior para corrigir a exergia ao estado morto real. Para o caso especifico do enxofre
sélido rémbico, recomenda-se o céalculo deste componente com base no ion sulfato dissolvido
na agua do mar, sengB = 609,6J/kgmol . (Abdollahi-Demneh et ak011)

Na Etapa 5, as pressdes parciais das espéecies de referéncia sdo alteradas dos valores do
estado morto de referéncia, contidos na Tabela 1, que somados resultgys I9FL2 Pa,
paa a pressdo do ambientg £101325 Pa, de maneira reversivel e isotérmica. Assume-se
gue a concentracdo das espécies € a mesma em ambos os estados. Agrupando-se todas as
etapas, conforme ilustrado na Figura 1, obtém-se a Equacgéo 3 para o célculo da exergia de
uma corrente de processo.

No caso de correntes de energia, o calculo é realizado de forma diferente para correntes
de calor e trabalho. Para uma corrente de trabalho, o valor da exergia € igual a poténcia da
corrente. Por outro lado, para uma corrente de calor, a exergia é calculada aplicando uma
maquina de Carnot, cuja eficiéncia € dada pela Equacao 2:

n= 1_% =1- To [ASUmLpAbE (2)

AH UTILIDADE
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Figura 1 - Conjunto de transformacges com todas etapas do procedimento para o calculo da exergia de corrente de processo.
Adaptado de Abdollahi-Demneh et §011).
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3. RESULTADOS E DISCUSSOES

Os exemplos numéricos apresentados por Abdollahi-Denetedl. (2011) foram
simulados, utilizando o mesmo modelo termodinamico adotado pelo autor (SRK — Soave-
Redlich-Kwong), e os resultados foram validados por comparagcdo. Os resultados obtidos
referentes a Corrente de gas natural (Temperatura 303,15 K, Pressdo 6200 kPa e Vazdo molar
500 kgmol/h) encontram-se na Tabela 3, cuja composi¢cdo encontra-se descrita na Tabela 2,.
Outra validagéo foi conduzida para a exergia quimica de diversas substancias, nas condi¢ées
de 298,15 K e 1 bar. Estes dados encontram-se apresentados em diversos trabalhos cientificos.
(Lora et al., 2004), (Gharagheizi et al., 2007) e (Zanchini et al., 2009). Os resultados obtidos
para algumas substancias encontram-se na Tabela 4.

Os resultados obtidos para exergia quimica e fisica de correntes de gas natural estdo de
acordo com os publicados por Abdollahi-Demmhal (2011). Verifica-se também que os
dados obtidos para exergia quimica padrdo a 298 K e 1 bar, estdo de acordo com os obtidos
nos demais trabalhos da literatura. Ambas as verificacdes configuram uma validacdo para as
rotinas programadas no Aspen HYSYS®. Uma vez validada a implementagcédo, foram
escolhidos dois exemplos de processos para utilizar a implementacdo sendo: (1) coluna
despropanizadora e (2) planta térmica simplificada.

Tabela 2 — Composicdo da corrente de gas natural. Adaptado de Abdollahi-Demneh et al

(2011)
Componente Fracdo molar
N> 0,001
H.S 0,01544
CO; 0,02835
CH, 0,8982
CoHs 0,03098
CsHs 0,01479
i-C4H10 0,0059
n-CsH1g 0,003
i-CsH1o 0,001
Nn-CsH1g 0,0005
H,0 0,00086

Tabela 3 — Comparacao entre os resultados obtidos para a Corrente de gas natural.

Origem Exergia Fisica Exergia Quimica Exergia
(kw) (kW) (kw)
Abdollahi-Demneh et al(2011) 1376,5 118437,1 119813,6
Presente trabalho 1372,5 118558,7 119931,2
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Tabela 4 — Exergia Quimica Molar de alguns componentes a 298 K e 1 bar. (Modelo
termodinamico utilizado no Aspen HYSYS®: SRK — Soave-Redlich-Kwong)

Exergia Quimica

c ‘ (kJ/kmol)
OMPONENte —Kotas Gharagheizi et zanchini et Lora et al. Presente
(1985) al. (2007) al. (2009) (2004) trabalho
H, 238490 - 235358 235428 235317
CH, 836510 837479 830494 830891 830619
CoHg 1504360 1493749 1494690 1495052 1493320
CsHg 2163190 2159909 2147850 2150830 2148343

No exemplo da coluna despropanizadora, verificou-se o efeito da razao de refluxo na
atribuicdo dos custos exergéticos das correntes de topo e fundo. O aumento da razdo de
refluxo proporciona que a separacdo seja efetuada como um menor niumero de estagios.
Entretanto, ha um aumento no dispéndio exergético principalmente na corrente de vapor do
refervedor e na irreversibilidade da operagdo, cuja consequéncia € o aumento do custo
exergeéticos dos produtos. Concatenando os resultados da andlise termoecondémica com o
calculo do indice de sustentabilidade, proposto por Retsah (2008), é possivel observar,
conforme a Figura 2, que quanto maior o custo exergético do produto de topo, menor € o
indice de sustentabilidade do processo. Este comportamento inverso esta de acordo com as
premissas estabelecidas (Rosen e248i08).
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Figura 2 — indice de sustentabilidade e impacto ambiental em rela¢do ao cenério de raz&o de
refluxo minima da coluna despropanizadora, contra a eficiéncia racional da operacéo.
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No exemplo baseado em uma planta térmica simplificada, verificou-se que
combustiveis com menor numero de carbono sdo capazes de fornecer a mesma
disponibilidade de energia que combustiveis de cadeias maiores, com quantidade inferior de
emissdo de diéxido de carbono, uma vez que, possuem um processo de combustdo menos
irreversivel.

4. CONCLUSOES

A exergia é baseada na segunda lei da termodinamica e depende de um referencial,
como por exemplo, o estado morto proposto por Szatqlt (1988) que acarreta a limitagao
no numero de espécies quimicas que podem ser tratadas, pois apenas dez elementos quimicos
estdo presentes. A metodologia proposta por Abdollahi-Deeinah(2011) contempla uma
solucéo para espécies quimica contendo enxofre na composicao.

Na aplicacdo desta metodologia em alguns exemplos, verificou-se que a
irreversibilidade nos processos é proporcional aos gradientes de transporte de massa, calor,
momento e de afinidade quimica. Observou-se, também, que a eficiéncia racional,
equacionada por Ghannadzadsthal (2012), consegue descontar a exergia invariante. A
implementacdo pode ser utilizada, por exemplo, para comparar em termos de exergia:
processos criogénicos de separacéo gle 8H, com uma, duas e trés colunas; processos de
captura de C@ usando membranas nao isotérmicas; e projeto de redes de trocadores de calor.

Enfim, a analise exergética € util ao projeto de processos, sendo capaz de concatenar
eficiéncia e sustentabilidade. Através de critérios de projeto de operagBes ou processos
unitarios, € possivel efetuar modificacbes capazes de melhorar a eficiéncia e reduzir seu
impacto ambiental, causado pela geracao de desordem, mau aproveitamento dos recursos ou
producao de rejeitos. O custo exergético contabiliza, portanto, o custo ambiental. A utilizacdo
deste parametro na formulacdo de custos econémicos pode ajudar a mensurar a viabilidade de
tecnologias sustentaveis.
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de referéncia

R Constante dos gases 8314 J/(kgmol.K)

G Energia de Gibbs molar de formacéo ideal do i-ésimo J/kgmol
componente

H Entalpia massica J/kg

S Entropia massica J/(kg.K)

B Exergia massica J/kg

z; Fracdo molar do i-ésimo componente -

MM Massa molar da corrente kg/kgmol

P Pressao absoluta Pa

Xo Condicdo ambiente -

Xon Condicéo de referéncia do simulador -

Preti Presséao parcial do i-ésimo componente no estado Pa
morto de referéncia

Xoo Condicao no estado morto de referéncia -

T Temperatura absoluta K

Z, Vetor de fracBes molares dos componentes da i-ésima -
corrente
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