Anais do [Il WENDEQ - Trabalho Completo
I1l Web Encontro Nacional de Engenharia Quimica
Evento Online - 17 e 21 de julho de 2023

ENDEQ

11l WEB ENCONTRO NACIONAL DE ENGENHARIA QUIMICA

SIMULACAO DA REACAO DE CONVERSAO E SEPARACAO DO
DIMETILACETAL DE FURFURAL NO SIMULADOR DE PROCESSOS
ASPEN PLUS.

WM VASCONCELOS?, F de A RODRIGUES?, WL da S. FARIA 1 MJ da SILVA!
tUniversidade Federal de Vigcosa. Programa de Pds Graduagdo em Engenharia Quimica/DEQ-UFV
E-mail para contato: fabio.rodrigues@ufv.br

RESUMO - Dimetilacetal de furfural (DMAF), pode ser usado como aditivo de
combustiveis. Para isso, & necessario realizar reagGes de acetalizagdo usando
catalisadores &cidos e solventes apropriados. Nesse contexto, este trabalho busca
promover a reacdo da acetalizacédo do furfural (FF) e a separacdo do componente de
interesse no simulador de processos Aspen Plus®, versao 12.1. O DMAF obtido apresentou
pureza de 98,3% numa planta industrial com capacidade de processar 4385 toneladas de
metanol por ano num projeto cujos custos dos equipamentos instalados assume o valor de

R$ 11.783.031,00.
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INTRODUCAO

A producgdo de compostos a partir do FF integra a rota
de conversdo "verde" uma vez que FF consiste na
plataforma utilizada para a producdo de diversas
moléculas como a do DMAF (Da Silva et al., 2022).
FF é capaz de reagir com &lcoois sob condi¢des de
catalise 4acida, processo reacional denominado
acetalizacdo, através de um catalisador como o0s
heteropoliacidos de Keggin. O produto da reacao é
conhecido como acetal e é utilizado em varias
inddstrias, como fragrancias, solventes e polimeros, e
combustiveis (Yurkanis, 2010) e (Teixeira et al.,
2020).

Diversos tipos de alcoois séo utilizados como
solventes na respectiva sintese, incluindo metanol,
etanol, propanol e outros alcoois ramificados.Os
acetais produzidos podem ser adicionados a
combustiveis, como o diesel, gasolina, querosene de
aviacdo visando uma combustdo mais limpa e com alta
lubrificacdo. Além disso, eles contribuem para reduzir
os niveis de enxofre nos residuos produzidos pela
queima. (Kumar et al., 2021).

O DMAF, por exemplo, é obtido a partir da catélise
4cida usando metanol (MET) como solvente. E um
composto organico que apresenta dor doce e agradavel
e é um liquido incolor a temperatura ambiente.
Apresenta ponto de ebulicdo de aproximadamente
178°C, densidade de cerca de 1,14 g/mL a 25°C e
possui um alto poder calorifico e propriedades de
lubrificacdo (Tarazanov et al., 2020).

A simulacdo de diferentes processos, a partir do Aspen
Plus®, por meio de modelos termodindmicos
apropriados para cada tipo de reacdo, tem se
apresentado como uma ferramenta Util e aplicavel a
diversos campos industriais (Said et al., 2020) e
(Hodel et al., 2021). O modelo UNIFAC (Universal
Quasi-Chemical  Functional  Group  Activity
Coefficient) foi desenvolvido em 1975 e permite a
previsdo de coeficientes de atividade, equilibrios
liquido-liquido e outros pardmetros termodindmicos
para misturas complexas de compostos organicos
através de uma equacdo de estado modificada que leva
em consideracdo as interacBes entre os diferentes
grupos funcionais presentes nas moléculas da mistura
(Fredenslund et al., 1977).

Processos de separacdo e purificacdo de produtos
guimicos, requerem investimentos. Na estrutuagdo de
uma empresa, 0 montante de investimento total é
separado em investimento fixo e capital circulante. O
investimento fixo, ou patriménio imovel, esta ligado
ao valor de criagdo da fabrica e permanece invariavel
independentemente da producdo utilizada. O capital
circulante est4 associado a quantidade de recursos
financeiros necessarios para suprir os custos de
operacdo da fabrica antes de haver receita, ou seja,
despesas com salarios, vendas a crédito e aquisicao de
matérias-primas (Sant’ana, 2015).

O objetivo deste trabalho é simular a reacdo da
acetalizagdo do FF em metanol, utilizando um reator
de conversdo, com a subsequente separacdo do
DMAF, portanto, este estudo tem potencial de
contribuir com a literatura, uma vez que 0 processo é
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pouco descrito. Além disso, a reproducdo da reacédo e
a separacdo do DMAF permite que a viabilidade do
processo seja discutida.

MATERIAL E METODOS

A partir das condicdes: temperatura, pressdo e vazao,
expressas na Tabela 1, a reacdo de acetalizacdo,
apresentada na Figura 1 e extraida do trabalho Da Silva
et al., 2022 foi simulada no simulador de processos
Aspen Plus®, usando o modelo termodinamico
UNIFAC.
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Figura 1. Reacdo de acetalizagdo

Tabela 1. Condic6es reacionais da acetalizacéo

Correntes  Temperatura Presséo Vazéo
(°C) (atm)  maéssica
(kg/h)
ALl 25 1 5,281
AL2 25 1 15

Os componentes: FF, metanol, &gua e DMAF foram
introduzidos em abas especificas do simulador. As
condicOes de operacdo de alimentagdo como taxa de
alimentacdo, temperatura, pressdo, foram obtidos na
literatura no trabalho de Da Silva et al., 2022. Apoés a
simulacdo do processo reacional, e da separacdo dos
componentes de interesse, o custo total do projeto foi
calculado, levando em consideracdo preco do fufural
(Clauser et al., 2016), preco do metanol (Leandro
Junior, 2021) e o pre¢o de um aditivo comercial de
combustivel denominado “Octane Booster” da VP
Ranging Fuels.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Como resultado da simulagdo, apresenta-se o
diagrama de fluxo do processo, Figura 2, inserida no
anexo deste trabalho e que mostra as correntes: a
corrente AL1, que se refere a alimentacdo de FF,
corrente AL2, que é constituida por MET, um
misturador MIST 1, uma bomba BOMB1, um reator
REATOR, dois trocadores de calor TROC 1 e TROC
2, um compressor COMPRESS, um separador SEP1
além das duas colunas de destilagdo COL1 e COL2.
Através do modelo termodindmico UNIFAC, e dos
equipamentos apresentados na Figura 2, bem como as
vazdes massicas de correntes de interesse, que estdo
expostas na Tabela 2, percebe-se que a reacdo ocorrida
no REATOR, com conversdo de 84%, valor extraido

de Da Silva et al., 2022, pdde ser simulada e o
componente DMAF separado através do Aspen Plus.

O produto obtido na corrente C13, DMAF, apresenta
pureza de 98.3%. Algumas ressalvas devem ser feitas
em relacéo a corrente 12, uma vez que ndo houve éxito
em manter o reciclo da mesma conectado ao MIST1,
sem alterar as condicOes da referéncia utilizada como
base. Portanto em préximos trabalhos, seria
interessante o estudo detalhado da separacdo dos
componentes da corrente 12, C12, além da
consideracdo do catalisador, ao se realizar a
viabilidade  econ6mica. Dentre as  vdrias
possibilidades de separacdo, sugere-se a destilacdo
azeotropica ou a extrativa.

Os custos com instalacdo dos equipamentos da planta
industrial foram calculados no Aspen Plus e o valor
obtido foi de R$ 11.783.031, 00. A Figura 3 mostra a
porcentagem de cada equipamento em relacdo a este
valor. Desta quantia, 50,14 % sdo destinados a
instalagdo das colunas COL1 e COL2, fato
relacionado ao nimero de estdgios envolvidos no
processo de separacéo. O custo com 0 COMPRESS foi
de 34,06% e assumiu a segunda posicao em relagdo ao
valor total. O gasto com o REATOR somado a
instalagdo assume a porcentagem de 8%. J& os demais
equipamentos apresentaram valores razoavelmente
baixos.

Figura 3. Custo em % dos equipamentos instalados
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A tabela 3 mostra a descri¢éo dos custos e de receitas
Estes valores foram estimados utilizando o banco de
dados do Aspen Plus, versdo 12.1.

Tabela 3. Custos e Receitas

Descricdo de custo/receita Valor

Custo Tot. de Capital [R$] 50.010.000,00
Custo Tot. de Operagéo [R$/ano] 11.349.700,00

Custo Tot MatériaPrima [R$/ano] 445.079,50
Vendas dos Produtos [R$] 15.345.656,30

Custo de Utilidades [R$/ano] 855.225,00
Custo dos Equip. [R$] 4.750.000,00
Custo dos Equip. Instalados [R$] 11.783.031,00
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Tabela 2. Vazdes massicas de correntes de interesse
em kg/h

COMP. AL1 AL2 C8 C9 Cl12 Ci13
CsH402 5,29 - - - 0,74 011
CH40O - 15 497 99 0,38 -
H20 - - - - 084 -
C7H1003 - - - - 011 64

A partir da analise da Tabela 3, percebe-se que o custo
total do projeto (Custo Tot. de Capital + Custo dos
Equip. + Custo dos Equip. Instalados) assume o valor
de R$ 66.533.03. Através deste valor, pode se avalia-
se viabilidade do projeto. Neste caso, seria necessario
estimar o tempo necessario para que o fluxo de caixa
gerado pelo projeto fosse suficiente para recuperar o
investimento inicial, o que néo foi feito, neste primeiro
momento. A tabela também nos mostra o valor obtido
através da vendas do DMAF, o custo de operagéo, 0
custo de utilidades, o custo de matéria-prima. Estes
valores associados a depreciacdo, e a taxa de juros
forneceria uma analise mais robusta da producdo do
DMAF, que poderd ser apresentada em proximos
trabalhos.

CONCLUSAO

Em sintese, foi possivel simular a reacdo a reacdo de
acetalizagdo do FF em metanol, sendo o produto
DMAF separado com pureza de 98%. Em relacdo ao
custo dos equipamentos instalados, 0 COMPRESS
assumiu de 34,06% do respectivo valor, enquanto as
colunas COL1 e COL2 juntas foram responsaveis por
50,14 % destes. Quanto a instalagdo do REATOR, a
porcentagem representou 8% da quantia. Foi possivel
estruturar um diagrama de fluxo com a capacidade de
processamento de 4385 toneladas de metanol por ano.
Foi possivel calcular o custo do projeto, porém nao foi
possivel mudar as condi¢Bes de entrada para que o
payback fosse calculado. Por outro lado, ndo h&
registro na literatura, da simulacdo deste processo, o
que classifica este trabalho como inovador.
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ANEXOS
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Figura 2. Diagrama de Fluxo do processo



