PREVISAO DE PROPRIEDADES USANDO O SIMULADOR ASPEN

1. Para o composto hidroxi-metil-benzoato de metilo (CoH;0O3(-)), preveja a temperatura de
ebulicdo e as propriedades criticas, utilizando o método de Joback. Analise o relatorio
obtido.

Grupo N°de Grupo N°de
funcional ocorréncias funcional ocorréncias
Joback (n°) UNIFAC (n°)
100 1 1105 4
101 1 1100 2
113 4 3300 1
127 1 1015 1
114 2 1010 1
119 1 1200 1

2. Para o composto metoxi-metil-benzoato de metilo (Ci0H203), preveja a temperatura de
ebulicdo e as propriedades criticas, utilizando o método de Joback. Analise o relatorio

obtido
_~ CH3
O\ e O Grupo N°de Grupo N°de
C funcional ocorréncias funcional ocorréncias
Joback (n°) UNIFAC (n°)
100 2 1105 4
101 1 1100 2
113 4 3300 1
127 1 1015 1
CH2
~ 114 2 1010 1
H3C— O 121 1 1615 1

3. Obtenha a curva de equilibrio do sistema: hidroxi-metil-benzoato de metilo / metoxi-
metil-benzoato de metilo.

4. Introduza os grupos funcionais UNIFAC para os dois componentes, obtenha a curva de
equilibrio do sistema e compare os resultados com os obtidos em 3.

NOTA

Faz-se notar que, quando existe no banco de dados do Aspen um composto com a mesma
formula molecular que o composto em estudo, o Aspen assume, por defeito, as propriedades
desse composto. Assim, € necessario indicar a formula molecular seguida do sinal ( - ).
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Template Unidades | 5 Generic metric
RunType | S| Property estimation
Data Menu Setup Titulo:
Previsédo de Propriedades
Components User defined ID: HMBM / MMBM Conventional
1 1 /General
Molecular Structure (connectivity)
Vv
Functional group | 5| JOBACK
Properties ||  Estimation | 5| Setup: Estimate all missing parameters
\/
Pure component: Parameter TB, TC,PC,VC - ALL
Simulation Results View Report
Data Menu Setu Titulo:
s P >
Curva de Equilibrio L/V
vV
Run Type [ s| Flowsheet

Properties || Specifications | Global — Base method: NRTL
Streams New 1 — Especificacdes arbitrarias
Flowsheet |~ /| Global |—>| Block B1 —Dupl Str.1 —F(IN); Str.2 — P(OUT)
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Tools | —>

Analysis || Property

Analysis Type — T-Xy
Basis: Mole fraction

—> Binary
Go
MMBM
Copiar para

Grafico T-xy |——>

Process Flowsheet Window

Binary Analysis
Results 5| Plot- X =LIQMOLE FRAC. MMBM
Y = VAPOR idem
(tabela) \l/
Copiar gréafico Y(X) para
Process Flowsheet Window
Copiar colunas X e Y para Excel e
de Excel para Process Flowsheet
Window
| UNIFAC - dados
Properties || Specifications Global — Base method: UNIFAC
Tools | ——>| Analysis || Property | 5 Binary

Etc.

/

Repetir, copiando Gréaficos T-xy e Y(X) e colunas X e Y obtidas, para
comparagdo com Resultados JOBACK em Process Flowsheet Window
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