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RESUMO - A busca por solucbes energéticas que substituam os combustiveis nocivos
ao meio ambiente se faz a cada dia mais indispensavel, o biodiesel é uma dessas
solucdes. Além de ser obtido de fontes renovaveis, tem como vantagens a menor
emissdo de gases poluentes e a menor persisténcia no solo. Entretanto, o custo de
producdo atualmente é maior, e o balanco energético é menos favoravel em relacéo ao
Oleo diesel. Por esse motivo, a analise e criacdo de novas formas de producéo é de
grande importéancia. Nesse sentido, a aplicacdo da simulacdo computacional se torna
um fator relevante para o desenvolvimento do setor. Essa pesquisa teve como objetivo
estudar o processo de producdo e separacdo do biodiesel, com reagcdo metandlica do
o0leo de palma, e simula-la na plataforma Aspen Plus™. Os resultados gerados a partir
da simulacdo, foram utilizados para testar um método interpolador geoestatistico
chamado Kriging, através da criacdo de um modelo tipo Black-Box em uma das
extensdes do Excel que reproduziu com fidelidade e precisdo as simulacfes
executadas, sem necessidade de simular a planta no software novamente, podendo
assim substitui-lo. Além de muito mais simples, esse modelo tem como beneficio a
acessibilidade, estando disponivel para qualquer engenheiro que tenha o Microsoft
Excel instalado em seu computador.

1. INTRODUCAO

Os combustiveis obtidos de fontes renovaveis e processados através de tecnologias limpas
tém ocupado um papel de destaque no cenario mundial atual. Tal posicdo deve-se
principalmente a redugédo da disponibilidade energética oriunda de fontes fosseis, de politicas de
desenvolvimento e gerenciamento de processos ambientalmente benignos associados a tematica
relativa a poluicdo e ao aguecimento global. (Silva, Freitas, 2008)

O biodiesel derivado de fontes renovaveis pode ser obtido por diferentes processos, tais como
0 craqueamento, a esterificacdo ou pela transesterificagdo. Produzido a partir de gorduras
animais ou de Oleos vegetais, a partir de plantas abundantes no Brasil tais como soja, dendé
(palma), girassol, babacgu, amendoim, pinhdo manso e mamona, dentre outras, o biodiesel pode
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substituir total ou parcialmente o 6leo oriundo de petréleo em motores a diesel. (Souza, 2006)

A aplicacdo da simulagdo computacional € uma area bastante promissora em novas pesquisas
a respeito deste combustivel. Modelos deste tipo de processo podem ser desenvolvidos através
de programas especificos de simula¢do, como Aspen Plus, Aspen Dynamics ou Hysys, ou de
modelos baseados em fundamentos geoestatisticos, como o Kriging, possibilitando assim o
desenvolvimento de solugdes Otimas para os sistemas. (Souza, 2011)

Nesse trabalho, estudamos o processo de producdo e separacdo do biodiesel, com énfase no
sistema reacional de transesterificacdo e na recuperacdo de metanol e glicerol, podendo assim
propor um novo sistema de producdo e utilizar os dados gerados pela simulacdo, para testar e
comprovar a eficicia de um método interpolador, através da utilizacdo de uma ferramenta tipo
Black-Box, em Excel.

2. ETAPAS DO PROCESSO PRODUTIVO INDUSTRIAL

A rota mais comum de producdo do biodiesel é realizada através da reacdo de
transesterificacdo. A Equacdo 1 apresenta uma reacao generalizada dessa produgéo:

% NaOH )
Triglicerideo+3 Metanol —Glicerol+3 metil-Ester 1)

As principais etapas envolvidas no processo sdo: mistura, reacdo de transesterificacdo,
decantacdo do glicerol, recuperagdo do alcool em excesso, e separacdo do glicerol (Meneghetti,
Brito, 2013), como € ilustrado na Figura 1.

OLEO VEGETAL
BIODIESEL
.| REAGAO <
GLICERINA

Quimica

METANOL
ou

ETANOL | CATALISADOR

Figura 1 — Etapas da producéo do biodiesel

A utilizacdo de catalisadores béasicos permite obter taxas de reacdo quase 4000 vezes
superiores as obtidas pela mesma quantidade de catalisadores no processo acido. Além disso, o
custo das bases fortes é bastante inferior ao das enzimas utilizadas como biocatalisadores,
ademais vantagens adicionais associadas a disponibilidade dos catalisadores basicos que, apesar
das dificuldades de recuperagdo, permitem a reutilizacdo como catalisadores sem perda de
atividade. A catélise basica permite a utilizacdo de temperaturas e pressdes menores, diminuindo
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0S custos energéticos e de instalacdo dos reatores, e ainda o uso de menores relacdes molares
alcool / 6leo. (Quessada, Guedes , 2010)

Entretanto, devido a possibilidade de saponificacdo, o processo € limitado a 6leos de baixa
acidez, de maior prego, dificultando a utilizacdo de residuos ou 6leos ndo processados, mais
baratos. No caso de se utilizar residuos de 6leos ndo processados € necessaria a utilizacdo de
metanol ou etanol anidro, que sdo mais caros que seus correspondentes hidratados.

A separacdo, recuperacdo e purificacdo do glicerol e dos catalisadores sdo dispendiosas e
demoradas. O tempo de reacdo necessario é relativamente longo, e como 0 processo transcorre
em reatores agitados, 0 consumo energético € alto e os custos associados também sdo. Assim,
embora seja a alternativa mais utilizada, o processo alcalino estd longe de ser completamente
otimo.

3. INTRODUCAO A PROCESSOS DE MODELAGEM
COMPUTACIONAL

A modelagem cientifica computacional aplica a computacéo a areas de conhecimento em que
sdo impossiveis, ou muito caros, a realizacdo de testes para analises de possiveis solugdes para
algum processo, partindo de modelos experimentais ou de solucgdes analiticas.

No que diz respeito a simuladores, a carteira de produtos da Aspen Technology Inc. detém as
melhores ferramentas de solucdo e otimizacao de processos no mercado. Estas, por sua vez, sdo
baseadas em modelos matematicos e termodinamicos fundamentados nos principios basicos dos
fendmenos de transporte.

3.1. O Modelo Interpolador Geoestatistico Kriging

O método de Krigagem permite a estimacgdo de um valor desconhecido associado & um ponto,
a partir de determinado conjunto de dados previamente estudados. Dessa forma, ap0s a analise e
conclusdo da validade desse estudo, caso o comportamento das varidveis ndo seja totalmente
aleatdrio, o modelo kriging pode ser aplicado. (Cott,1995)

As simulacGes levam a definicdo de um modelo de variograma que servira para inferir os
valores de variancia e covariancia que serdo utilizados pelo Kriging. Este, por sua vez, é
executado em Excel através de uma ferramenta chamada de XonGrid.

3.2. Ferramenta XonGrid

O XonGrid nada mais €, que uma extensdo do excel composta por fun¢des que permitem a
execucdo de interpolacGes de dados dispersos. Ele € um software livre, e ndo necessita de
nenhum privilégio para ser instalado. Tornando-se assim uma ferramenta extremamente
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instalado em seu computador. Além disso, ela possibilita a obtencdo de perspectivas fieis aos
dados amostrados, apresentando erros de estima¢do com variancia minima. (Gmehling et al, 2002)

4. METOLOGIA

A Figura 2 apresenta o fluxograma do processo de producdo de biodiesel proposto,
implementado no Aspen Plus.

MET-H20 LO

o

REATOR AGUA | LAVAGEN BIODISEL

DESTIL

BOMBA

Figura 2: Fluxograma do processo de produgéo de biodiesel

A primeira etapa do processo consiste na reacdo de transesterificacdo, onde a mistura de
metanol e hidréxido de sddio é adicionada em excesso no reator juntamente com o 6leo a ser
convertido, neste caso utilizou-se o 6leo de palma.

O reator utilizado foi um CSTR, que possibilita a homogeneidade da mistura através de um
agitador continuo, sua temperatura é mantida na faixa de 60° C e a reacdo dura em torno de 2
horas.

A segunda etapa simulada foi a de recuperagédo do metanol. Ele foi adicionado em excesso
no reator, sendo parcialmente recuperado por uma unidade de destilacdo. Utilizou-se uma coluna
de destilacdo de sete estagios, operando com condensador do tipo total para proporcionar um
refluxo a torre e reboiler kettle parcial, conseguindo separar o alcool dos demais componentes.
A fase pesada da primeira coluna de destilacdo é entdo encaminhada a uma coluna de extracéo
de 6 estagios, operando de forma adiabatica, onde passa por uma lavagem para retirada do
glicerol, bem como parte do metanol ainda existente no processo. Em seguida, o fluxo resultante
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é direcionado para uma segunda coluna de destilacdo esta, por sua vez, constituida de seis
estagios e operando com um condensador do tipo parcial havendo, assim, a saida de duas
correntes de topo, a fase vapor composta basicamente de metanol e agua, e a fase liquida
composta dos elementos que formam o biodiesel.

Foi necessaria a selecdo de cada componente que participa da producgédo do biodiesel, e que ja
estédo na base de dados do Aspen Plus. Foram adicionadas todas as reagdes que envolveriam 0s
triglicerideos, diglicerideos, monoglicerideos, e algumas reacdes paralelas, totalizando noventa e
seis reacOes inseridas, a fim de minimizar possiveis erros de conversao.

4. RESULTADOS E DISCUSSOES

Com o modelo implementado em regime estacionario (baseado na figura 2), o seguinte
cenario é proposto: E introduzida no processo uma quantidade fixada de 6leo de palma de 1050
kg/hr, entdo é adicionado metanol suficiente para reagir com a proporcao de triglicerideos
inserida. Entdo, calculou-se um o rendimento do processo, definido como a divisao da vazao
massica de saida do biodiesel pela vazdo massica de entrada do 6leo. Nesta simulacéo, o fluxo
que sai do reator, depois de passar por uma recuperacao parcial do metanol, é direcionado para
uma lavagem com 50 kg/hr de &gua pura em uma coluna de destilacéao.

4.1. Verificacdo do Modelo e do Rendimento

O modelo elaborado no Aspen Plus passou por uma etapa de verificacdo, na qual as
propriedades do biodiesel produzido foram confrontadas com os pardmetros da norma ANP Res
n° 7 de 19/03/08. Os dados e os resultados obtidos sdo apresentados na tabela 4.

Tabela 4- Qualidade esperada vs Qualidade simulada

Caracteristica (Unidade) ANP* Simulado
Metanol Méaximo (% 0,2% 0,005%
em massa)
Teor de éster minimo (% 96,5% 99,97%
em massa
Glicerol total maximo (% 0,25% 1,0341e-11 %
em massa)

*ANP- Agéncia Nacional de Petr6leo, Gas Natural e Biocombustiveis
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Possiveis fontes de desvios sdo a composicdo do dleo a ser transesterificado, a escolha do
pacote de fluidos e a estimacdo dos pardmetros dos equipamentos. Pode-se observar que o
rendimento do 6leo de palma na planta simulada foi de 93,64%, representando assim a eficiéncia
do processo proposto.

4.2. Aplicacdo do Metodo Kriging

Para que o método Kriging pudesse ser aplicado, foi necessario a obtengdo de um conjunto
de dados amostrais definidos estrategicamente, que representassem com fidelidade o
comportamento da planta. Para tanto, foi feita uma andlise de sensibilidade da simulacdo, no
préprio Aspen Plus, gerando a simulacdo de duzentos casos confidveis, que por sua vez,
serviram para treinar o modelo interpolador.

Feito isso, usou-se outra planilha, com os resultados de cinquenta casos, para comparar 0S
resultados obtidos quando se aplicou as mesmas varidveis de entrada ao modelo black-box
interpolador kriging, gerando um coeficiente de correlacdo entre os resultados obtidos pela
simulacgdo no software e os gerados pela interpolacao.

Todas as planilhas de resultados gerados durante esse procedimento estdo disponiveis no link
abaixo, para qualquer consulta.

> https://goo.gl/eksjMI

4. CONCLUSOES

O uso dos compostos quimicos que representaram a mistura de triglicerideos do 6leo de palma
usados na simulacdo forneceu resultados finais (biodiesel) muito préximos dos resultados
aceitaveis do ponto de vista industrial, representando dessa forma a confiabilidade dos dados
experimentados.

Estes dados, por sua vez, serviram para testar um método interpolador geoestatistico chamado
Kriging, gerando um coeficiente de correlagcdo que se manteve em todos os casos acima de 0,9,
provando assim que o modelo reproduziu com fidelidade e precisdo as simula¢fes executadas.

Mas por que usar interpoladores geoestatisticos, neste caso o Kriging, se existem o0s
simuladores comerciais que fornecem os resultados exatos que desejamos? A resposta é simples:
nem todo empreendimento pode arcar com o elevado custo de aquisicdo e licenca anual de
simuladores comerciais como Aspen e PRO/II. E neste cenario que o papel de entidade de
extensdo da academia faz-se essencial, fornecendo para a comunidade um modelo matematico
bastante preciso do processo em questdo, em uma plataforma que praticamente todos possuem
instalados em seus computadores e de facil manuseio, o Excel.
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