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APRESENTACAO

Neste segundo volume, sobre a Producdo do Conhecimento na Engenharia
Quimica, apresentamos diversos trabalhos desenvolvidos com pesquisas relacionadas
as areas de energias renovaveis, abordando diferentes biomassas, producdo de
bioetanol, biodiesel e também utilizacao de energia solar nos processos.

Com intuito de reduzir os impactos gerados pelos combustiveis fosseis, os
trabalhos apresentados mostram, por exemplo, o farelo de arroz como suplemento
no meio fermentativo para produgao de etanol, obtencéo de biodiesel a partir de 6leo
de mamona comparada ao simulador, estudo da biomassa do capim elefante, energia
solar para destilacao de etanol, entre outros.

Além disto, este volume tras para vocé pesquisas voltadas a area de bebidas
fermentadas, sendo o foco destes estudos a melhoria dos produtos e dos processos de
fabricacdo. Os trabalhos abordam, entre outras coisas, efeitos de produtos adicionados
na fermentacéo, como trub, e no mosto, como ché verde; avaliagcdo microbiol6gica
e melhoria na produgdo de cerveja artesanal; bem como desenvolvimento de
procedimentos para determinacéo de metais em cachaca de alambique de cobre.

Também é possivel visualizar trabalhos com diferentes tipos de métodos
empregados com a finalidade de proporcionar melhores processos produtivos e
gerar maiores cuidados com o meio ambiente, relacionados a prevengao e remogao
de poluentes. Nestes trabalhos verificam-se métodos de adsorcdo, secagem,
caracterizagao, separagao, assim como simulagcao computacional de processos.

Portanto, os trabalhos selecionados possibilitam conhecimento de novos
materiais, técnicas e processos, como também cuidados com meio ambiente e
desenvolvimento tecnoldgico, expondo a producéo de conhecimento na Engenharia
Quimica, de grande importancia para ciéncia e para a sociedade.

Fundamentado nestes trabalhos, que vocé possa aperfeicoar seus saberes nesta
area.

Bom estudo.

Carmen Lucia Voigt
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RESUMO: A producéao de biodiesel e 0 uso de
simuladores de processos quimicos sao temas
atuais na Engenharia Quimica. Neste artigo
o software DWSIM foi utilizado para modelar
a obtencdo de biodiesel a partir do 6leo de
mamona. A sintese em laboratério foi realizada
através da reacao de transesterificacao do 6leo
de ricino com metanol em meio basico. Os
produtos da reacéo séo o biodiesel e a glicerina
que foram caracterizados por espectroscopia

A Producéo do Conhecimento na Engenharia Quimica 2

QUIMICOS DWSIM

na regido do infravermelho por transformada
de Fourier (FTIR). Os dados obtidos na sintese
em laboratorio foram coletados e plotados no
grafico de rendimento versus temperatura
para entender o comportamento da reacéo. A
equacao de reta obtida foi inserida no DWSIM
para confeccdo, teste e validagdo do modelo
virtual. As anadlises estatisticas indicaram boa
compatibilidade entre os resultados obtidos
na sintese em laboratoério e no modelo virtual
no software. A simulacdo atestou a viabilidade
da obtenc&o do biodiesel a partir do 6leo de
mamona com um rendimento médio de 97,8%.
O DWSIM é um simulador interessante para o
estudo de variaveis que possibilitem melhorias
continuas nos diversos processos industriais.
PALAVRAS-CHAVE: Oleo de ricino, 6leo
de mamona, biodiesel, simulagdo, processo
quimico.

COMPARATIVE STUDY OF BIODIESEL
OBTAINED FROM CASTOR OIL IN THE
LABORATORY AND BY THE DWSIM
CHEMICAL PROCESS SIMULATOR

ABSTRACT: Biodiesel production and the use of
chemical process simulators are current topics
in Chemical Engineering. DWSIM software was
used to model the biodiesel production from
castor oil. The synthesis in the laboratory was
performed by the transesterification reaction of
castor oil with methanol in basic environment.
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The reaction products are biodiesel and glycerin which were characterized by Fourier
transform infrared spectroscopy (FTIR). The data obtained in the laboratory synthesis
were collected and plotted on the yield versus temperature graph to understand the
reaction behavior. The obtained line equation was inserted in the DWSIM for making,
testing and validation ofthe virtual model. Statistical analyzesindicated good compatibility
between the results obtained in the synthesis in the laboratory and the virtual model in
the software. The simulation attested to the feasibility of obtaining biodiesel from castor
oil with an average yield of 97.8%. DWSIM is an interesting simulator for the study of
variables that enable continuous improvements in various industrial processes.
KEYWORDS: Castor oil, biodiesel, simulation, chemical process.

11 INTRODUCAO

Biodiesel

Pela definicdo da lei 11.097 de 13/01/2005, o biodiesel pode ser classificado
como um combustivel alternativo, de natureza renovavel, que possa oferecer
vantagens socioambientais ao ser empregado na substituicao total ou parcial do diesel
de petréleo em motores de ignicdo por compressao interna (Ciclo Diesel). Pode ser
produzido a partir de gorduras animais ou de 0Oleos vegetais, existindo dezenas de
espécies vegetais no Brasil que podem ser utilizadas para obtencéo de biodiesel com
a mamona, dendé (palma), girassol, babagu, amendoim, pinhdo manso e soja, dentre
outras.

Mamona

A mamona (Ricinus Communis L.) € uma planta de origem afro-asiatica que pode
ser encontrada em todo o Brasil em virtude de ser facilmente adaptavel a diversas
condi¢cbes de solo e clima. Ela & uma planta euforbiacea, sendo sua semente tdxica
devido a uma proteina chamada ricina. O principal produto da mamona é o 0leo,
também chamado 6leo de ricino. E uma importante matéria-prima para a industria
quimica, sendo utilizado na composicéo de inumeros produtos como tintas, vernizes,
cosmeéticos, lubrificantes, plasticos etc. A lista de produtos feitos a partir do 6leo de
mamona € abrange mais de 400 itens. Esse 6leo possui caracteristicas quimicas que
Ilhe tornam Unico na natureza: € composto exclusivamente (90%) por um Unico acido
graxo (acido ricinoleico) que contém uma hidroxila que Ihe torna soluvel em alcool a
baixa temperatura, muito viscoso e com propriedades fisicas especiais (SCHNEIDER,
2002).

Na industria, a extracdo do 6leo de ricino pode ser feita da semente completa
ou da baga (semente mecanicamente descascada). O método usado para extrair 0
Oleo pode ser prensagem, a frio ou a quente, ou extracéo por solvente. A semente
primeiramente € limpa e depois é direcionada para o aquecimento de diversos
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estagios, em uma chaleira. E prensado e degomado. A degomagem é realizada com
agua ou vapor de agua, elevando a umidade do extrato a 45%. Com isso, 0 Oleo
aumenta o volume e € imediatamente filtrado ou passa por uma centrifuga de volume
(Super decanter). A borra obtida na degomagem é misturada a torta que vai a extracéo
por solvente, de onde se obtém o Oleo final e o farelo. O éleo obtido da prensagem,
entado, é clarificado com adsorvente e seco. Nesta operacdo € misturado com o 0Oleo
proveniente da extracdo por solvente. Todas as terras usadas na clarificagdo com
cerca de 30% de Oleo seguem com a torta para extracdo por solvente (SCHNEIDER,
2002).

Modelagem computacional

A modelagem computacional utiliza um conjunto de métodos, ferramentas e
formulacdes direcionadas a solucédo de problemas complexos, envolvendo grande
numero de variaveis, volumosa massa de dados, processamento e manipulagcéo de
imagens. Ela permite que se criem modelos computacionais para situagdes em que
€ impossivel ou muito caro testar ou medir as diversas solucbes possiveis para um
fendbmeno a partir de modelos experimentais ou por solucdes analiticas.

O simulador de processos quimicos DWSIM é um software de ambiente aberto,
brasileiro, padréo CAPE-OPEN e disponivel para utilizagao em Windows, Linux e Mac.
Ele permite que estudantes e profissionais estudem e compreendam comportamentos
em processos quimicos usando modelos rigorosos em operagdes termodinamicas
instaladas no software como misturador, separador, bomba, compressor, expansor,
aquecedor, refrigerador, valvula, colunas de destilacéo, trocador de calor, varios
reatores, separadores de sélidos, entre outros.

Alguns pacotes de propriedades mais populares disponiveis no software sao
Peng-Robinson, Chao-Seader, Grayson-Streed, gas ideal, UNIFAC, Soave-Redlich-
Kwong, Lee-Kesler e outras. Ele possui biblioteca de componentes para pesquisa
instantanea; ferramenta de geracao de graficos e curvas; deteccédo automatica de
erros; disponibilidade para uso em dispositivos méveis; interface simples para usuarios
com pouco conhecimento de programacao; gerenciamento dos fluxos de materiais,
reacOes quimicas e criagdo de componentes; projetar uma representacao esquematica
do processo e assim por diante.

O presente trabalho estudou a viabilidade do uso do simulador DWSIM no
processo de transesterificacdo do 6leo de mamona para obtengéo de biodiesel através
da comparacao dos resultados obtidos na sintese realizada em laborat6rio € no modelo
virtual construido no software.
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2 | MATERIAIS E METODOS

Sintese do biodiesel

No laboratério mediu-se 25mL de Oleo de mamona em uma proveta que
foi transferido para um béquer de 250mL para que fosse aquecido em uma chapa
aquecedora. Ao mesmo tempo em outro béquer dissolveu-se 0,1968g de NaOH em
6,3ml de metanol. Apdés o aquecimento do 6leo, adicionou-se entdo a mistura de
metanol com NaOH sob agitagéo constante. Apds a formagéo da glicerina, a mistura
foi transferida para uma proveta, para separacdo das fases. ApOs a separagcéo do
biodiesel da glicerina, foi realizado a caracterizacédo através da espectroscopia na
regiao do infravermelho (Spectrum Two PerkinElmer FTIR Spectrometer). A sintese foi
realizada nas temperaturas de 61, 70, 92 e 102°C.

Modelagem e simulacao

Os dados dos experimentos em laboratério foram coletados e plotados no
gréafico de rendimento versus temperatura para entender o comportamento da reagcéao
de transesterificacdo do 6leo de mamona. A equacédo da reta obtida com os dados
anteriores foi considerada satisfatoria e inserida no simulador de processos quimicos
DWSIM para confecgéo, teste e validagao do modelo virtual. Com os resultados obtidos
na sintese em laboratério e da modelagem do processo no software realizou-se testes
comparativos que foram validados por andlises estatisticas.

31 RESULTADOS E DISCUSSOES

Sintese de biodiesel

A reacao de transesterificacdo permitiu obter o biodiesel de ricino e a glicerina
evidenciado por uma mudanca de coloracao e reducéao de viscosidade do biodiesel em
relacéo ao 6leo de ricino, conforme mostrado na figura 1:

Figura 1 - Biodiesel.
Fonte: Autores (2017)

Os produtos da sintese do biodiesel através da transesterificagcdo do 6leo de
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ricino foram caracterizados por espectroscopia na regiao do infravermelho (FTIR) e os
dados foram agrupados na tabela 1:

Deformacao Axial Faixa de Transmitancia (cm™)
Oleo de Ricino Glicerina Biodiesel
C-OH 3380,4 3292,53 3350,97
C-H 2924,34 2930,55 2925,11
Cc=0 1742,85 - 1740,68
C=C - 1415,7 -
Cc-C - - 1436,1
C-O 1458,07 1030,89 1171,95

Tabela 1 - Identificacdo das bandas de deformacao axial do 6leo de mamona, glicerina e
biodiesel.

Fonte: Autores (2017)

A analise dos espectros de FTIR indicaram a formacdo do biodiesel na sintese
realizada em laboratério através das bandas referentes a deformacao axial do grupo
carbonila (C=0) e o estreitamento da deformacgéo axial da ligagdo (C-O) que sao
bandas caracteristicas dos ésteres.

Modelagem e simulacao no DWSIM

No software DWSIM é possivel a inser¢ao de funcbes mateméaticas para melhorar
a aderéncia da simulagao a realidade. Sendo assim, a produc¢ao simulada do biodiesel
traz a exigéncias para a confec¢cao do modelo matematico representativo a partir dos
resultados obtidos em laboratério, vide a Tabela 2:

Amostra Temperatura (OC) Rendimento (%)
1 334,15 94,81
2 343,15 96,43
3 365,15 99,26
4 375,15 100,00

Tabela 2 - Rendimentos da sintese em laboratério.
Fonte: Autores (2017)

A partir dos dados da tabela 2 foi possivel avaliar o comportamento da reacéo
de transesterificagdo. As variaveis escolhidas foram a temperatura (K) no eixo x e
o rendimento (%) no eixo y, os dados apresentaram a equacéo y=01286x + 52,687
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com correlagao linear R?=0,9857. Os dados foram submetidos ao teste estatistico de
Anderson-Darling onde o p-valor foi 0,488, sabendo que este valor € maior que 0,10,
os dados seguem uma distribuicdo normal e comprovou que 0 experimento possui
comportamento linear.

Para a simulacdo computacional utilizou-se o software DWSIM verséo 4.0 de
cédigo livre. Para os calculos termofisicos dos componentes adotou-se o pacote de
propriedades UNIQUAC e como plano de execugdo Nested Loops. Embora exista
uma biblioteca vasta no software, as substancias acido ricinoleico e ricinoleato de etila
nao estavam implantadas e foram inseridas via “New Compound Creator Study”. Para
o modelo virtual foram empregados os seguintes dados para a mistura inicial, vide

Tabela 3:
Propriedade Valor
Temperatura 298,15 K
Presséao 101325 Pa
Fluxo Massico 0,5 kg.s-1
Fluxo Molar 8,08188 mol.s-1
Fluxo Volumétrico 0,00047 m3.s-1
Frac&o Molar — Metanol 0,5
Fracao Molar - Hidréxido de Sédio 0,4
Frac&o Molar - Acido Ricinoleico 0,1

Tabela 3 - Propriedades referentes a Mistura 1.
Fonte: Autores (2017)

No desenvolvimento do modelo virtual, utilizou-se o reator de conversao (RC-
001) para simular a reacdo sob agitacdo constante, fluxo de massa continuo e em
aquecimento. O misturado (Mixer 1) foi adicionado para obter o modelo virtual mais
proximo do experimento real onde sdo homogeneizadas 2 correntes de massa, uma
contendo CH30OH e NaOH e a outra com &acido ricinoleico. O rendimento calculado
no software foi determinado pelo modelo matematico linear alcancado. No modelo
virtual construido no DWSIM (Figura 2), os objetos em azul simbolizam o sucesso da
simulagdo sem ocorréncia de erros:
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Figura 2 - Modelo virtual para reagéo de transesterificagdo - DWSIM.
Elaboragao: Autores (2017)

Os resultados obtidos no DWSIM foram comparados com os resultados
da sintese e validados pelo método estatistico do teste t pareado com 95% de
confiabilidade. Na tabela 4 temos uma anélise comparativa dos rendimentos:

Rendimento Rendimento
Sintese DWSIM
0,9455 0,9569
0,9606 0,9683
0,9273 0,9785
0,9606 0,9810
1,0000 0,9886
1,0000 0,9937

Tabela 4 - Analise comparativa de rendimentos.
Fonte: Autores (2017)

Ot
gue as variancias nédo apresentam diferencas significativas quando comparamos os

) foi 1,4369, um valor menor que o t(tabelado) que é 2,4469, isso indica

experimental

rendimentos obtidos na sintese e no modelo virtual.

41 CONCLUSOES

Os testes empiricos proporcionaram coletas de dados de temperatura e
rendimento da sintese do biodiesel que apresentou comportamento linear e distribuicéo
normal. O DWSIM mostrou-se um simulador de processos quimicos eficiente para
reproduzir em ambiente virtual os rendimentos alcan¢ados na sintese do biodiesel em
laboratério (tabela 4), o que foi validado através de analises estatisticas.

O modelo virtual permitiu realizar teste para determinar as propriedades, fluxo
de massa e comportamento dos produtos da reacdo. O software € uma ferramenta
interessante para calculos de balanco de massa, fluxo, poténcia de equipamentos e
reciclo. A simulagéo atestou a viabilidade da obtencéao do biodiesel a partir do Oleo de
mamona com um rendimento médio de 97,8%.
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