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Correlacao de dados de equilibrio liguido-vapor de aminas em misturas

com agua e hidrocarbonetos com o modelo F-SAC
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INTRODUCAO

O modelo de coeficiente de atividade F-SAC?, o qual é
fundamentado no método de contribuicdo de grupos
(MCG), fol parametrizado a partir de dados de
equilibrio liquido-vapor (ELV) para aminas primarias,
secundarias e aromaticas. Os MCG consideram que

METODOLOGIA

Parametros estimados:
Algoritmo de minimizacao:
Estimativa nicial:
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Figura 2. Parametros eletrostaticos
e superficie COSMO da etil amina.
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Figura 1. Grupos funcionais de
aminas primarias e secundarias.
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Figura 4. Entalpia de excesso para a
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Figura 3. Diagramxé de ELV para a

mistura monoetanolamina/agua. mistura n-propil amina/n-hexano a 303 K.

CONCLUSOES

Nesse trabalho o modelo F-SAC foi parametrizado de
forma a correlacionar o ELV de aminas em agua e
hidrocarbonetos. Os resultados obtidos confirmam o
potencial de modelos baseados na teoria COSMO de
modelo

apresentar resultados semelhantes ao
UNIFAC (Do), mesmo sem parametros binarios.

uma molécula é constituida por um conjunto de grupos
funcionais, dessa forma grupos para aminas foram
propostos. As misturas consideradas contéem agua e
hidrocarbonetos, de forma a replicar aplicacoes de
captura de CO.,? e prevencgao de corrosao acidas.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Obteve-se resultado superior a resposta do modelo
UNIFAC (Do)’ ao mesmo conjunto de dados. O
modelo F-SAC fol capaz de descrever o ELV de
alcanolaminas, componentes até entao problematicos
para o UNIFAC (Do) por conterem multiplos grupos
funcionais diferentes na mesma molécula. Predicdes
de entalpia de excesso confirmam que o modelo F-
SAC correlaciona corretamente a Influéncia da
temperatura sobre o equilibrio de fases.
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Figura 5. Diagrama experimental vs. modelo para o
modelo F-SAC.
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