Universidade de Sao Paulo

Escola Politécnica

Engenharia Quimica

Vitor Gazzaneo

Modelagem do Equilibrio Liquido-Liquido para o sistema Agua-
Acido Acético-Acetato de Butila

Prof. Orientador José Luis Pires Camacho



Indice

RESUIMO 1ottt e s e e e s a e e s aae e s 3
0T oloT a0 =T o F- [ ol 113 S PPRR 3
R Vo o Yo VT o o J S PPPP 3
2. FUNA@MENTOS TEOIICOS. .. .veeuieieiiieiieeieesie ettt sttt st et sb e e s e e s s e e bt esneesareesaneeaneennees 4
2.1. Sistemas €M EQUIIIDIIO . ... e e rae e 4
2.2. MOAEIO NRTL. ettt s e s e e s e e e s b e e s enneesenaee e 6
2.2.1. O Modelo TermMOdiNAMICO .......eeruiriiierieeiie sttt et esaeeesneesseesneens 6
2.2.2.Valores INiCAOS .....eoiuiiiiiiieiiie ettt s 6

ST V=3 oo [0 OO PP PSP PRTUPRUPPO 7
3.1.Mudanca de base N0 Diagrama TEINATIO .....ccueeeieiiieee et e et e e e e e e e e erae e e e eaaaee e 7
I [V 1 = o L= 1V o Yo =] o TSRS 8
3.3.FaiXQ 08 PArametrOs ...coueeiuiieiieeiieeieeete ettt sttt e b e st be e st be e e e nae e e neennees 8
3.4. Uso do Microsoft Excel® para estimar parametros .........cceeeecveeeeeciieeeeciieee e 9
3.5. Uso do MatLab® para estimar parametros........ccccuueeeeeciieeccciieee e e aae e 9
3.6. Utilizacdo do ASpen®: SIMUIACA0 .....ccciciiiee ettt e e et e e e e rarae e e e aneee s 10

4. RESUItAd0S € DISCUSSE0 ...eeeiuiiiiiiiieiiiie ittt sttt ettt e sttt e st e e st e e s e s saneesnneesanneeeas 11
4.1, CaSOS AVAlIAOS ..cuueiiiiiieiiite ettt 12
o Y14 0 [V = ToF T I [0 L = 1Yo 1R 13
4.3, FONTES d@ EFTOS ..ottt e e ne e s e e ene e 18
T 0o ol [V TP P RO PR PR 19
Lo 2 o] [To =4 - IR 19



indice de Figuras e Tabelas

Figura 1.
Figura 2.
Figura 3.
Figura 4.
Figura 5.
Figura 6.
Figura 7.

Tabela 1.
Tabela 2.
Tabela 3.
Tabela 4.
Tabela 5.
Tabela 6.

Dependéncia entre solucdo e ferramentas de resolugao.........cccceccveeeieciieeeccciiee e, 11
Simulagdo das solugdes geradas segundo a indicagdo 1. .....cccccvviieeeeeeieiccciieeeee e 13
Simulagdo das solugdes geradas segundo a indicagdo 2. .....occcvvvveeeieeeievccciiieeeee e 14
Simulacdo das solucdes geradas segundo a indicacdo 3. .....cccccvivieeieeeeeecciiniereee e, 15
Caso 12.D com tie-liN@S INCIUSAS. ....uviviiriiiiei ittt e e e 16
Caso 13.A com tie-liNES INCIUSAS. ....uviiiiiiiiie e e e e aae e e e 17
Caso 13.B com tie-lines INCIUSAS. ...eeieiiiiiiiei e 18
Faixas para os parametros aij segundo indiCagOes. ......eevvvreeriuieeriiieiniiiee e enree e 9
Malha criada para avaliagcdo de parametros — faixa indicada por literatura. ................. 9
Malha criada para avaliacdo de parametros — faixa “matematica”........ccccovveeeeernnnnns 10
Casos resolvidos para iNAICACA0 L....ccccccuuieiiiiiieee e cseee e e e e e araee e 12
Casos resolvidos para iNAICACA0 2....cciciuiiee i e e e arae e 12
Casos resolvidos para iNdiCACA0 3......uuiiiiiii i e e e e e eanaaes 12


file:///C:/Users/Vitor/Desktop/Extração%20Líquido-Líquido/Documentos/Relatórios/Relatorio_TCC.docx%23_Toc396093439
file:///C:/Users/Vitor/Desktop/Extração%20Líquido-Líquido/Documentos/Relatórios/Relatorio_TCC.docx%23_Toc396093440
file:///C:/Users/Vitor/Desktop/Extração%20Líquido-Líquido/Documentos/Relatórios/Relatorio_TCC.docx%23_Toc396093441
file:///C:/Users/Vitor/Desktop/Extração%20Líquido-Líquido/Documentos/Relatórios/Relatorio_TCC.docx%23_Toc396093442
file:///C:/Users/Vitor/Desktop/Extração%20Líquido-Líquido/Documentos/Relatórios/Relatorio_TCC.docx%23_Toc396093443

Resumo

Este trabalho trata do ajuste do modelo termodinamico NRTL ao sistema Agua —
Acido Acético — Acetato de Butila, em equilibrio liquido-liquido. Sua aplicacdo é na
operacao unitaria extracdo, no caso, com objetivo de remocdo do &cido acético de
solugdes aquosas.

Recomendacodes

Recomenda-se que sejam avaliados outros modelos termodinamicos, além do
NRTL, com o objetivo de verificar quais ajustam o sistema em questdo, e se algum o
ajusta de melhor maneira. Outra possibilidade seria prosseguir com um estudo dos
parametros de transporte de massa.



1. Introducao

O equilibrio liquido-liquido € um estado termodinamico, onde duas ou mais fases
liguidas coexistem, sem quaisquer modificacbes de composicdo. Neste estado,
idealmente, todo o transporte de massa possivel ja ocorreu e atingiu-se uma minima
guantidade de energia.

Modelos termodindmicos para o equilibrio liquido-liquido, usualmente,
consideram a energia livre de Gibbs para a previsdo do estado de equilibrio. Alguns
exemplos sdo NRTL, Unifac e Uniquac.

O ajuste destes modelos a dados experimentais é de muita importancia para
operacdes unitarias da industria quimica que envolvem equilibrios desta natureza. Estes
modelos possibilitam previsées de estado de equilibrio e a aplicacdo pratica de
operacdes unitarias como a extracao liquido-liquido.

2. Fundamentos Teoricos

2.1. Sistemas em Equilibrio
Se um sistema esta em equilibrio, cada um de seus componentes possui 0 mesmo
valor de atividade em qualquer que seja a fase deste sistema. Isto é:

a; = a; (1)

Desenvolvendo, ambos os termos da equacdo, obtém-se uma expressado que
associa o coeficiente de atividade com as composi¢cdes molares do estado de equilibrio:

! r__ 17
Vi*Xi =Vi *X;

! 14
Y _ X _— o (2
L-w=0 @
Como os modelos termodindmicos normalmente geram valores do tipo Iny, a
expressao acima pode, por sua vez, constar, por conveniéncia, sob a seguinte forma:

II

[Iny{ —Iny{] = In (’;—) =0 @
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Sendo:
a; e a;' - Atividades do componente i nas fases ‘ e “.
x; € x;' - Composi¢des do componente i nas fases ‘ e “.

v e y; - Coeficientes de Atividade do componente i nas fases ‘e “.

Os coeficientes de atividade, por sua vez, dependem das composicoes em cada
fase, dados, segundo modelos termodinamicos, por funcées do tipo:

Iny; = f(x1,%3,x3) (4
Iny;" = f(x1', %2, x3) (8)

Os coeficientes de atividades s6 geram valores que tornam as expressoées | e |l
verdadeiras, quando perfeitamente ajustados aos dados experimentais e vice-versa. I1Sso
ndo ocorre na pratica. Sendo assim, estas expressfes passam a ser encaradas como
expressoes de erro:

En=%_x_1_ (@)

Bn =Dy =ny/1- (%) @

E importante destacar que apesar de estar duas expressées de erro partirem de
um mesmo equacionamento, na pratica, elas podem apresentar diferencas na resolucao
e obtencao de solucao. Isso porque expressoes que envolvem o termo “In” normalmente
comprimem valores, afetando a precisao e a convergéncia para uma solugao.



2.2. Modelo NRTL

2.2.1. O Modelo Termodindmico

O modelo termodindmico NRTL (nonrandom two-liquid) oferece vantagens na
representacdo especialmente de misturas fortemente né&o-ideais e de sistema
parcialmente imisciveis (. Para um sistema multicomponente, com m componentes, ele
é dado por:

Coeficiente de Atividade

Z;n=1‘fﬁGﬁxj m xjGij Zvrﬂn=1xr'frj6rj
Iny, = 222090 Oy (g, — P ()

Y, Giixy JELym Grxg Y, Giixg
Onde:

Gj; = et (9)

aj; = a;; (10)
Sendo:

aj;, Tj; € T;j — parametros do modelo;
x; — composi¢do de um componente .

yi — 0 coeficiente de atividade.

2.2.2. Valores Indicados

Os parametros de interacgéo binaria a;; representam a tendéncia das espécies i e
j se misturarem de maneira ndo aleatoria[SH]. Eles podem ser tratados tanto como
parametros ajustaveis, quanto como parametros fixos.

Ha autores que fixam todos os valores de a;; e variam o restante dos parametros,

enquanto, outros consideram faixas de variacdo. Dados destes parametros séo escassos
(11 ndo havendo consenso quanto a sua utilizagao.



Os valores de a; normalmente variam de 0.2 a 0.4712, e existem algumas
indicacgdes:

Indicacdo 1 12
Faixa Indicagéo
0.200 < a;; < 0.426 Regido de miscibilidade entre i e j
0.426 < a;; < 0.470 Regido de imiscibilidade entre i e j
Indicacdo 2 [

Sugere-se que sejam fixados em 0,3.

N&o ha indicacbes de valor para os parametros t.

Indicacao 3:

A faixa de valores de q;; variando de 0 a 1 € matematicamente consistente.

3. Métodos

3.1.Mudanca de base no Diagrama Ternario
Todos os dados utilizados haviam sido obtido em base massica. Realizou-se uma
passagem para base molar através da seguinte equacao.

xm,i/M
i

xm,l/M1+xm,2/M2 _|_xm,3/M3

Xi = (11)

Sendo:
x; — Fracdo Molar do componente i.
Xm,i — Fragcéo Massica do componente i.

M; — Massa Molecular do componente i.



3.2.Ajuste de Modelo

Os dados utilizados para o ajuste do modelo foi obtidos de ensaios experimentais
realizados anteriormente ¥, Eles foram previamente tratados conforme explicado na
sessdo 3.1, para que, posteriormente, fosse realizado o ajuste do modelo.

Partindo das premissas apresentadas na sessao 2.1., os parametros do modelo
termodindmico foram estimados de forma a minimizar o maximo o possivel as
expressodes (6) ou (7) aplicadas aos pontos experimentais.

Cada ponto experimental representou um estado de equilibrio, o qual continha,
portanto:

e 3 composigdes x; e 3 composicoes x;';
e 3 expressdes para Iny; e 3 expressoes para Iny;’;
e 3 expressodes de erro, En ,uma para cada componente.

(Sendo e " referéncias a cada uma das fases no equilibrio liquido-liquido)

Os valores absolutos dos 3 erros de cada ponto experimental foram somados,
gerando-se um valor de erro associado aquele estado de equilibrio. O erro de todos os
pontos experimentais foi somado, originando um erro total.

O problema foi tomado como um problema de minimizacao de erro total. Estimaram-
se os parametros do modelo termodinamico NRTL que fazem que o erro total seja o
menor possivel.

3.3.Faixa de Parametros
Houveram duas principais formas de tratar a estimativa de parametros. Como haviam
apenas indicacdes para os parametros binarios a;; (sessao 2.2.2.), foi baseado nestes

paréametros que ela forma elaboradas.

l. Fixar valores de a;; segundo a indicagéo 2. Entdo, estimar os melhores valores

para o restante dos parametros, isto €, agueles que minimizem a funcao erro
total. Deste modo, temos:

Q1 = 13 = a3 =0,3

I. Criar uma faixa de valores em formato de malha com todas as possiveis
combinacdes de parametros a;; e obter, para, cada combinag&o, um conjunto
de restantes parametros que minimizem a funcao erro total. Consideram-se as
indicacdes 1 e 3 (tabela 1).



Tabela 1. Faixas para os parametros @;; segundo indicagdes.

Indicacao 1

Indicacao 3

Faixa

Faixa o

N R | =

0.426 0.470
0.200 0.426
0.200 0.426

W wWwN|—

0.000 1.000
0.000 1.000
0.000 1.000

(1: Agua/ 2:Acetato de Butila/ 3:Acido Acético.)

3.4. Uso do Microsoft Excel® para estimar parametros

O Excel® foi o principal programa utilizado para a adequacdo dos modelos. A
ferramenta utilizada do mesmo foi o Solver. Selecionaram-se os parametros do modelo
a serem variados e o objetivo foi minimizar o erro total, obtido pela soma dos erros de
todos os pontos.

A algoritmo utilizado para convergéncia foi o Método de GRG N&ao Linear. O
objetivo foi sempre minimizar o valor da célula correspondente ao erro total.

3.5. Uso do MatLab® para estimar parametros

Como a variacao dos parametros no Excel® depende fortemente do chute inicial,
havia a possibilidade de que, dentro das faixas de variacdo, houvesse algum valor para
os parametros a;; que ndo fosse avaliado nas iteragdes da ferramenta Solver. Assim,
optou-se pela utilizacdo de um outro programa que fosse capaz de avaliar diversos
valores pré-determinados deste pardmetros.

No MatLab®, criou-se uma malha do tipo (a,b,c), onde cada ponto representa uma
combinacdo de parametros q;; situada dentro de uma faixa escolhida. Foram criadas

duas malhas, uma para tipo de indicagéo, 1 ou 3.

Estas malhas foram criadas segundo a tabela 2 e 3, a seguir.

Tabela 2. Malha criada para avaliagdo de parametros — faixa indicada por literatura.

i Faixa o A Incremento | N° de Pontos | Dimenséo
1 2|0.426 0.470|0.044 0.005 10 a
1 3/0.200 0.426 | 0.226 0.005 45 b
2 3]0.200 0.426 | 0.226 0.005 45 c




Tabela 3. Malha criada para avaliagdo de pardmetros — faixa “matematica”.

[ Faixa o A Incremento | N° de Pontos | Dimenséo
1 2|0.000 1.000 |1.000 0.02 50 a
1 3|0.000 1.000 |1.000 0.02 50 b
2 3]0.000 1.000 |1.000 0.02 50 c

(1: Agua/ 2:Acetato de Butila/ 3:Acido Acético.)

Para cada ponto (a,b,c), o MatLab® foi programado para obter os parametros t
gue minimizassem o erro total. Utilizou-se a rotina “fmincon” do software. O menor erro
total obtido foi considerado aquele correspondente aos parametros «;;, dentro da faixa

indicada, que melhor ajustariam o modelo aos dados experimentais.

3.6. Utilizacdo do Aspen®: Simulacéo

O software Aspen Plus ® foi utilizado para simulacdo com os parametros obtidos
para o modelo. Foi gerado um diagrama ternario com os parametros avaliados e foram
plotados todos 0s pontos experimentais.

Caso nao fosse utilizado o simulador, haveria a necessidade de resolucédo de
diversos sistemas de equacdes, onde cada estado de equilibrio entre duas fases
corresponderia a um sistema de equacdes algébricas. Cada sistema destes, no entanto,
nao é de tdo simples resolucéo, por isto, o uso do simulador.
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4. Resultados e Discussao

Como resultados, obtiveram-se diversos conjuntos, cada um com 9 parametros (3
a;;,3 Tj; € 3 7;;). A obtencdo de cada conjunto de parametros dependeu tanto do uso de
um determinado software, quanto de uma expressao especifica para o erro e de uma
indicacao de parametros «;; . Em resumo, temos o seguinte esquema (figura 1):

Software para Solucdo

J MatLab®
/ J Microsoft Excel®
Solucao

X1z, Kq3, K3

Expressao para Erro
O Expressdo (6)
U Expressdo (7)

T12, T13, T23
T21,T31,T32

\

Indicacdo de o;;
0 Indicacdo 1 (envolvendo miscibilidade)
QO Indicacdo 2 (fixando valores)
QO Indicacdo 3 (possivel matematicamente)

Figura 1. Dependéncia entre solugcdo e ferramentas de resolugdo.

Foram realizadas todas as possiveis combina¢des entre as maneiras de obtencdo
de solucdo, combinando software utilizado, expressdo para erro e indicagcdo de
parametros a;;.
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4.1. Casos Avaliados

Foram divididos diversos casos, de acordo com a indicacao utilizada. As tabelas
4, 5 e 6, abaixo, mostram a divisdo dos casos e o resultado obtido apds a sua solucéo.

Tabela 4. Casos resolvidos para indicagdo 1.

Expressdo
Caso | aqp 013 Oos T1o To1 T13 T3 Tog Tao |Erro Total|Software Erro
I1.A | 0.426 0.20 0.343| 10.770 2.776 2.107 2.318 10.003 3.860[ 3.989 |Excel® (6)
11.B | 0.442 0.20 0.322| 6.029 3.421 15.867 4.452 16.157 1.193| 4.140 |Excel® (7)
11.C | 0.426 0.37 0.375| 3.583 2951 3.801 4.316 3.388 2.442( 0.228 |MatlLab® (7)
11.D | 0.426 0.20 0.313| 11.095 2.984 2.806 5.065 3.555 4.076| 3.208 |[MatLab® (6)

Tabela 5. Casos resolvidos para indicagao 2.

Expressao
Caso (VX W) 13 Qo3 T12 To1 T13 T31 To3 T32 Erro Total |Software Erro
12.A 0.3 03 03| 12.095 3.971 1.502 3.501 14.511 1.743| 1.453 |[Excel® (6)
12.B 03 03 03| 6.278 2203 4.875 -0.722 3.241 0.783| 0.081 [Excel® (7)
12.C 0.3 03 0.3] 13.540 3.730 3.100 2.580 3.140 2.280| 1.164 |[MatLab® (6)
12.D 03 03 0.3 4310 1.880 -2.750 -1.310 -5.200 1.640| 0.634 [MatLab® (7)

Tabela 6. Casos resolvidos para indicagdo 3.

Expressao
Caso 12 Aq3 Qo3 T12 To1 T13 T31 To3 T32 Erro Total |Software Erro
13.A | 0.208 0.221 0.194| 14.452 2.271 0.546 1.205 1.835 -0.062| 1.926 |Excel® (6)
13.B | 0.113 0.000 0.326| 36.535 2.314 0.730 2.072 1.437 0.258 6.353 |Excel® (7)
13.C | 0.220 0.100 0.380| 22.161 3.930 -0.746 7.652 6.690 2.016| 0.693 |Matlab® (6)
13.D - - - MatLab® (7)

Para os casos 13.C e 13.D, o software MatLab® tentou varrer a faixa matematica
de 0 a 1, segundo os critérios apresentados na sessao 3.5. Para o caso o caso 13.D, o
uso da expressao de erro (7) fez com que o programa parasse de funcionar subitamente,
ndo obtendo uma boa convergéncia associada a rotina de minimizagcdo adotada. No caso
13.C, 0 uso da expresséao (6) fez com que toda a malha foi varrida com sucesso, gerando-
se diversos valores de erro total associados e um minimo.
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4.2. Simulacao dos Casos

As solugbes foram simuladas, gerando-se diagramas ternarios. Os dados

experimentais foram plotados no mesmo diagrama que pudesse ser

feita uma

comparacao (figuras 2 a 4). A divisdo de casos foi mantida.

11.A Acido Acético

| O Dados Experimentais

M " Ny » N % x v »

e 005 030 035 020 025 030 035 040 045 050 055 060 065 070 075 080 035 00 0395

Agua Acetato de Butila

11.B

| O Dados Experimentaisl

Acido Acético

005 010 015 02 025 030 035 040 045 0% 055 060 065 070 075 08 085 09 095

Agua Acetato de Butila

11.C

Acido Acético

| © Dados Experimentais

005 0.10 015 020 025 030 035 040 045 050 055 060 065 070 075 080 085 090 095

Acetato de Butila

Agua

Acido Acético

005 010 015 020 025 030 035 040 045 050 055 050 0.65 070 075 080 085 090 095

Agua

Figura 2. Simulagdo das solugGes geradas segundo a indicagdo 1.
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Acido Acético

0.05

12.A

|° Dados Experimentais ‘

v v w w w v

005 010 015 020 025 0.30 035 040 045 050 055 0.60 065 070 075 0.80 0.85 090 085

Agua

Acetato de Butila

Acido Acético
12.B

| < Dados Experimentais

" w w u VR N

- 005 010 015 0.20 025 030 035 040 045 050 055 0.60 0.65 0.70 0.75 0.80 0.85 090 0.55

Agua Acetato de Butila

Acido Acético

12.C

|° Dados Experimentais ‘

w w w N gy oy w v v v w v v w o w w

005 010 035 0.20 0.25 030 035 040 045 050 055 060 0.65 070 075 080 0.85 0.80 095

Agua

Acetato de Butila Agua

Acido Acético

12.0

|° Dados Experimentais ‘

A T T T R T S SN B SRR VR - S,

005 010 015 020 0.25 030 035 0.40 045 050 055 060 065 070 075 0.80 0.85 0.90 0.5

Acetato de Butila

Figura 3. Simulagdo das solugGes geradas segundo a indicagdo 2.
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13.A Acido Acético
—_— ass / \ ass
(30 / 030
l <  Dados Experimentais ‘ 015 085
LE Som
025 / \\QT’
s 5070
035 ass

005 040 015 020 025 030 035 040 045 080 045 040 085 070 07 080 085 090 095

Agua Acetato de Butila

13.B

aos £ o

| O Dados Expelimentaisl o.,:.‘,/- 0%

085 0M0 015 020 9% AW 0 040 048 0% 04 A 0AS 070 0TS 089 085 030 08

Agua Acetato de Butila

Acido Acético

13.C

o PR Mo w M w LV P
005 010 015 020 025 030 035 040 045 050 055 060 065 070 075 080 085 090 095

Agua Acetato de Butila

Figura 4. Simulagdo das solugGes geradas segundo a indicagdo 3.

E possivel notar que apenas os casos 12.D, 13.A e 13.B apresentaram diagramas
com uma curva binodal bem definida e que ajustava bem os pontos experimentais. Para
estes casos, incluiram-se, também, as tie-lines experimentais para o enriquecimento da

comparacao (figuras 5 a 7).
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Acido Acético

12.D 0.05 0.95

0.10 0.90
I © Dados Experimentais |
0.15 0.85
0.20 0.80
0.25 0.75
0.30 0.70
0.35 0.65
0.40 0.60
045 0.55
0.50 0.50
0.55 0.45
0.60 0.40
0.65 0.35
0.30
0.25
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< 0.20
\ 0.15
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" 0,05 0.10 0.15 020 0.25 030 0.35 040 045 050 0.55 060 0.65 070 0.75 0.80 0.85 0.90 0.95

Agua

Acetato de Butila

Figura 5. Caso 12.D com tie-lines inclusas.
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Acido Acético

I 3 A 0.05 0.95

I © Dados Experimentais . u
0.15 0.85
0.20 0.80
0.25 0.75
0.30 0.70
0.35 0.65
0.40 0.60
045 0.55
0.50 0.50
0.55 045
0.60 0.40
0.65 0.35
0.30
S VARV 025

0.20

4 - X 0.15

0.90.4 - ~ 0.10

Foerrereeis

09 \ 0.05

AN v \J i\ F \d i X A y A A v A Al VR - Y,
005 010 015 020 025 030 035 040 045 050 055 060 065 070 075 080 085 090 095
Agua Acetato de Butila

Figura 6. Caso 13.A com tie-lines inclusas.
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Acido Acético

13:B

| O Dados Experimentais

005 010 015 0,20 025 030 035 040 045 050 055 060 065 070 075 080 085 09 095
Acetato de Butila

Figura 7. Caso 13.B com tie-lines inclusas.

Pela observacao dos gréaficos, tem-se que ndo houve regra para a desenvoltura
do software utilizado. Nos casos com indicacao 2 o MatLab® gerou melhores resultados,
mas naqueles com indicacdo 3, quem gerou melhores resultados foi 0 Excel®.

E bastante valido ressaltar que ndo necessariamente a solugdo com menor erro
total foi aquela que gerou melhor diagrama ternario.

4.3. Fontes de Erros

As condi¢bes experimentais as quais foram colhidos os dados utilizados séo as
principais fontes de erros. O processo de transferéncia de massa para que o equilibrio
seja atingido e se gerem duas fases imisciveis é naturalmente demorado, e, no caso, ele
esteve sujeito a diversas interferéncias, como variagdes na temperatura e eventuais
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agitacdes. Aléem destes, outros fatores de interferéncia foram relatados na coleta dos
dados experimentais 1.

Outra fonte de erros é a passagem dos dados para base molar, apresentada na
sessdo 3.1. Ela impde uma normalizacdo ao dados experimentais, de forma que as
fracbes molares passam a somar 100%. Os dados experimentais, no entanto,
apresentam um pequeno erro e a soma das fragdes massicas encontra-se entre 98 e
102%.

5. Conclusdes

O modelo NRTL ajustou os dados experimentais apenas para as indicacoes 2 e
3. Considera-se como um bom ajuste, em especial, o caso 12.D, em que o valor dos
parametros a;; foi fixado em 0.3, ja que esta € uma solugdo ndo apenas
matematicamente valida, mas que se situa entre valores tipicamente reportados pela
literatura [,
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