CONGRESSO MINEIRO DE ENGENHARIAS E ARQUITETURA

40 UNIPAM ENAR

PREDICAO DE VISCOSIDADE DE ONLEOS VEGETAIS VIA METODOS DE
CONTRIBUICAO DE GRUPOS

Jéssica Machado Amaral®, Sarah Arvelos®.

® Graduanda em Engenharia Quimica - Centro Universitario de Patos de Minas - UNIPAM. (jessica-
ma@hotmail.com.br).

@ Professor do curso de Engenharia Quimica - Centro Universitario de Patos de Minas — UNIPAM.
(saraha@unipam.edu.br).

1. INTRODUCAO

Um aumento significativo tem sido notado atualmente na demanda por 6leos vegetais nas mais
diversas areas da engenharia. O conhecimento das propriedades termofisicas, dentre elas, a
viscosidade, desempenha papel fundamental no projeto das vérias etapas dos processos
industriais seja de obtenc&o ou emprego dos 6leos vegetais (CONCEICAO et al., 2005).

Na literatura, encontram-se disponiveis alguns modelos de predi¢cdo de propriedades, um
exemplo passivel de uso para predi¢do da viscosidade de 6leos vegetais é o tradicional método
de Joback e Reid (1987). Trata-se de um método de contribui¢do de grupo genérico que pode

ser utilizado para qualquer molécula. Neste método:
Nk
Nk 1, — 597,82
n(mPas) = M, exp [(Zl‘l Ta )/T + 3, — 11,202] 1)

Ceriani et al. (2007) desenvolveram um modelo de estimativa de viscosidade (n) mostrando
uma relacéo entre esta propriedade e a presséo de vapor de compostos graxos puros em fungao
da temperatura. Neste modelo:

In(7 (mPas)) = TiNie (Ay+ 22 = CyelnT = DyyeT) + [My Ti Ny (Agic + 225 = CoulnT — Dy T)| + @
)

Nos modelos representados pelas equagdes (1) e (2), na, ng, Q, Ajk, Bjk, Cjk, Djk S840 parametros
(com j =1 ou 2) e k igual ao nimero de grupos. Mw representa a massa molar, Nix 0 nimero de
grupos e T a temperatura absoluta.

Como o 6leo vegetal € uma mistura, a viscosidade (7,,) pode ser calculada atraves de uma regra
de mistura simples em termos da fragdo molar (xi) e do nimero de componentes (Nc):

My = 2%, @)

O objetivo do presente trabalho é propor um novo modelo de predigéo de viscosidade para 0leos
vegetais baseando-se na teoria de Eyring (GLASSTONE et al., 1941), além de compara-lo com
dois modelos ja existentes, sendo eles, 0 método de Joback e Reid (1987) e 0 modelo proposto
por Ceriani et al. (2007).
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2. MATERIAL E METODOS

STARTUPS E INOVACAO

Eyring desenvolveu um modelo para representacao da viscosidade cinematica (n) que pode ser
escrita como funcdo da energia de Gibbs de ativacgdo. Visto que energia livre de Gibbs de uma
mistura, assim como a energia livre de ativacéo, pode ser considerada como uma combinacéo
de uma parte ideal e de uma parte em excesso, tem-se para estimacao da viscosidade de uma

mistura;

E
My = %exp[ i1 x; In(,V;) |exp (f_T) .

Nota-se na equacao (4) que a viscosidade da mistura é funcdo da viscosidade dos componentes
puros, do volume da mistura (V), do volume dos componentes puros (Vi), da constante dos gases
(R), de um parémetro ajustavel (c) e da energia livre de Gibbs da mistura multicomponente
(GF). Assim, a equagdo ndo é viavel para 6leos vegetais devida escassez de dados na literatura.
Partindo da observacdo de que a viscosidade de uma mistura tem duas contribuigdes
preponderantes, parte ideal e parte em excesso, propde-se a seguinte equacao triparamétrica (A,
B e C), em que a viscosidade é funcdo do nimero de carbonos (NCarb) e de hidrogénios (NH):
m, = [A* XX x;NCarb; + B * X} x;NH;]exp (%) (5)
Foi feita a identificacdo dos grupos funcionais presentes nas moléculas de interesse, que sdo 0s
triglicerideos de &cidos graxos laurico (C12:0), miristico (C14:0), palmitico (C16:0), estearico
(C18:0), oleico (C18:1), linoleico (C18:2), linolénico (C18:3), gadoleico (C20:1) e erucico
(C20:1) utilizando o NIST databank (NIST, 2016). Para regressdo dos parametros da equacéao
proposta, foi necessaria a criagdo de um banco de dados experimentais consultados na literatura
(BROCK, 2008). A Tabela 1 apresenta estes dados. Conhecidas as composi¢des dos 6leos
(Carrin e Carelli, 2010; Hassan e Ahmed, 2012; Aransiola et al., 2014, Barros, 2016)), foram
tabuladas as informac@es sobre o nimero de carbonos e hidrogénios das substancias em estudo.

Os parametros do modelo proposto foram estimados.

Tabela 1 - Dados utilizados para obtencdo dos pardmetros do modelo.

Viscosidade em cP de 6leos vegetais
T[°C] Soja milho girassol Arroz algodao oliva Canola

20 59 67,6 58,3 73,8 67,7 79,7 731
30 412 474 413 50,5 473 554 505
40 295 323 291 343 334 37,8 356
50 22,3 248 213 245 246 26,2 2572
60 16,7 185 164 19,2 18 21,4 191

70 126 14 12,6 142 14 149 145
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3. RESULTADOS E DISCUSSAO

STARTUPS E INOVACAO

A equacéo proposta apresentou um coeficiente de correlagdo de 0,9995 com a temperatura em
Kelvin. Como o coeficiente de correlacdo € aproximadamente unitario, valores estimados e

preditos passam pela reta bissetriz, indicando boa correlacéo.

My = [=1,51 % 107* « X x;NCarb; + 9,5 % 107> * Z{leiNHl-]exp( (7)

Para avaliacdo da capacidade preditiva deste modelo, foram avaliadas as viscosidades dos 6leos

3262,97)

de crambe, colza e coco, ricos em trierucina, trigadoleina e trilaurina e trimiristina que sé&o
triglicerideos simples provenientes de acidos graxos que nao estavam nas espécies que foram
contabilizadas na regressdo. Além disso, foram utilizados dados de viscosidade de 6leo de
sementes de uva, amendoim e aveld. Os dados experimentais foram obtidos em Noureddini et
al. (1992), Battaglini et al. (2010) e Kim et al. (2010). A Figura 1 sumariza os resultados
obtidos.

Figura 1 - Comparacdo entre os valores experimentais e os preditos pelo modelo proposto neste trabalho e o
modelo de Joback e Reid (1987) (a) e 0 modelo de Ceriani et al. (2007) (b)
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Fonte: autoria propria

O modelo proposto apresentou a media dos desvios médios relativos menor que 6% para os 78
dados experimentais avaliados, enquanto que o modelo de Joback e Reid (1987) contabilizou
esta médio no valor de 67%. J4 0 modelo de Ceriani et al. (2007) apresentou desvio médio
relativo de 33,78%. Os grandes desvios obtidos pelo método de Joback e Reid (1987)
provavelmente se devem ao fato de que os parametros deste modelo foram obtidos a partir da

estrutura de moléculas de pequenas cadeias, falhando, portanto, para moléculas de cadeias
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longas. Quanto aos desvios apresentados pelo modelo de Ceriani et al. (2007), apesar dos

STARTUPS E INOVACAO

autores utilizarem 118 dados experimentais para regressdo dos parametros do modelo, os
mesmos selecionaram dados referentes a triglicerideos de no minimo 21 carbonos na cadeia
organica, ndo englobando, portanto, em sua regressdo, Oleos como os aqui estudados

envolvendo acidos graxos de 12 a 21 carbonos.

4. CONCLUSAO

A equacdo mostrou-se apta para predicdo dos 6leos vegetais na faixa de temperatura de 20 a
100°C tanto para 0Oleos ricos em triglicerideos provenientes de &cidos graxos saturados como

os de cadeia longa.
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