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RESUMO

A constante evolucdo e diversidade dos softwares que simulam processos disponiveis no
mercado geram dificuldade de selecéo aos ingressantes nos cursos de engenharia quimica que
buscam por ferramentas para a realizagé@o de estudos e trabalhos académicos. Nesse contexto,
esse trabalho busca solucionar o questionamento acerca da necessidade de utilizagdo de
softwares comerciais ou gratuitos para dada atribuicdo por meio da comparacdo entre 0s
softwares DWSIM na versdo 8.3.1 e ASPEN PLUS® na versdo 12.1. Dessa forma, foi simulado
em ambos os programas um processo de destilacdo extrativa da mistura etanol/agua para
obtencdo do etanol anidro, utilizando como solvente o etilenoglicol de forma a solucionar o
problema do azeo6tropo formado, além de uma torre de recuperacao do solvente com a finalidade
de viabilizar o processo em uma situacao real da industria. A escolha da destilacdo extrativa
para obtencdo do etanol anidro foi feita com base na sua importancia para a inddstria brasileira,
em especial na regido centro-oeste do Brasil. Com isso, obteve-se resultados diferentes em
alguns pontos da simula¢do como na vazao no topo com 45% e 77,8% nas torres de destilacdo
extrativa e recuperacdo, respectivamente, e 22,49% na fracdo de etilenoglicol no fundo das
torres de destilacdo extrativa. Contudo, tais diferencas estdo relacionadas as adaptacgdes feitas
nos trabalhos utilizados como referéncia, além dos dados especificos de cada software que
precisaram ser adicionados para a realizacdo da simulacdo. Sendo assim, com o perfil de
composicao ao longo dos pratos teéricos de ambas as torres de destilacdo extrativa similares,
foi possivel concluir que a utilizacdo do software gratuito DWSIM é apropriada para estudos
académicos e realizagdo de simulages com um grau de complexidade menor, sem perdas na
qualidade do estudo, mesmo com algumas ressalvas em relacao a estabilidade e disponibilidade

de dados presentes em sua biblioteca comparado ao ASPEN PLUS®.

Palavras-chave: simulagdo; DWSIM; ASPEN PLUS®; etanol anidro; destilagdo extrativa;



ABSTRACT

The constant evolution and diversity of software simulating processes available in the market
pose a challenge for newcomers to chemical engineering courses seeking tools for academic
studies and projects. In this context, this work aims to address the question of whether
commercial or free software is necessary for a given task by comparing the DWSIM version
8.3.1 and ASPEN PLUS® version 12.1 software. Accordingly, a process of extractive
distillation of the ethanol/water mixture to obtain anhydrous ethanol was simulated in both
programs. Ethylene glycol was used as a solvent to address the issue of the formed azeotrope,
along with a solvent recovery column to make the process feasible in a real industrial situation.
The choice of extractive distillation for obtaining anhydrous ethanol was made based on its
importance to the Brazilian industry, especially in the Midwest region of Brazil. As a result,
different outcomes were obtained in some simulation points, such as a 45% and 77.8% flow
rate at the top of the extractive distillation and recovery towers, respectively, and a 22.49%
fraction of ethylene glycol at the bottom of the extractive distillation towers. However, these
differences are related to the adaptations made to the reference works and the specific data of
each software that needed to be added for the simulation. Thus, with a composition profile along
the theoretical plates of both similar extractive distillation towers, it was possible to conclude
that the use of the free software DWSIM is suitable for academic studies and simulations with
a lower level of complexity, without compromising the quality of the study. However, there are
some reservations regarding the stability and data availability in its library compared to ASPEN
PLUS®.

Keywords: simulation; DWSIM; ASPEN PLUS®; anhydrous ethanol; extractive distillation;
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1. INTRODUCAO

A constante evolucdo das ferramentas de simulacdo disponiveis no mercado propicia
uma dificuldade de escolha para os estudantes de engenharia quimica, na decisdo de qual
software de simulacdo é o mais adequado para ser utilizado em suas pesquisas ou trabalhos
académicos. Ademais, com a grande variedade de aplicativos disponiveis, entre eles comerciais
e gratuitos, surge a duvida da real necessidade de destinar fundos de pesquisa para aquisicéo de
um desses softwares ou se é possivel e eficiente utilizar das ferramentas gratuitas para essa
funcéo.

O principio subjacente a destilacdo reside na diferenca de volatilidade entre os
elementos a serem segregados. Entretanto, a presenca de azedtropos introduz complicacbes
devido a coincidéncia de composicao nas fases liquida e de vapor. A separacdo dessas misturas
ndo é viavel por meio da destilacdo convencional, demandando, assim, a aplicacéo de técnicas
modificativas. Na indUstria, as técnicas predominantes para separar misturas azeotropicas sdo
a destilagdo extrativa e a destilacdo azeotropica, ambas fundamentadas na introducdo de um
agente de separacdo capaz de alterar a volatilidade relativa do sistema, facilitando a separacéo
desejada (FIGUEIREDO, 2009).

O etanol anidro é de grande importancia comercial no Brasil, visto que desde margo de
2015 a Portaria MAPA n° 75/2015 estipulou que o percentual obrigatério de adi¢do de etanol
anidro combustivel a gasolina, comum e premium, devendo ser de 27% e 25%,
respectivamente. Essa medida tem por objetivo reduzir/limitar as emissfes de gases percursores
do efeito estufa. Ademais, o etanol anidro é amplamente utilizado na indUstria quimica como
matéria-prima de diversos produtos como: ésteres e éteres, solventes, tintas e vernizes,
cosméticos, pulverizadores, dentre outros (FIGUEIREDO, 2009). Diante do exposto, 0
processo de producgéo de etanol anidro é de suma importancia para a industria quimica.

Nesse contexto, o presente trabalho tem por objetivo comparar o uso de dois softwares
de simulagio de processos, DWSIM e ASPEN PLUS®, sendo um gratuito e outro comercial,
respectivamente, no contexto do processo de destilagdo extrativa da mistura etanol/agua,
utilizando como solvente o etilenoglicol. Ressalta-se que, além da destilacdo, também sera
simulado uma torre de recuperacdo do solvente para uma melhor comparagdo em um contexto

real de estudo de processos. Dessa forma, sera possivel analisar suas principais diferengas em



utilizacdo e desempenho, além das principais ferramentas que disponibilizam para anélise dos
resultados.

2. OBJETIVOS

2.1. GERAL

O objetivo deste estudo foi comparar o software gratuito de simulacdo de processos
DWSIM e o software comercial ASPEN PLUS®, no contexto de uma destilagdo extrativa da
mistura etanol/agua para a obtencéo de etanol anidro.

2.2. ESPECIFICOS

e Coletar dados da literatura.
e Simular a destilagdo extrativa no DWSIM e ASPEN PLUS®
e Avaliar a performance do software gratuito DWSIM frente ao ASPEN PLUS® (software

comercial de referéncia) nas operacdes unitarias de destilacao extrativa.

3. REFERENCIAL TEORICO

3.1. MISTURA AZEOTROPA

Segundo Figueirédo (2009), um azedtropo € uma combinacdo de dois ou mais
componentes volateis que, ao ser submetida a um processo de destilacdo convencional,
apresenta composicdes idénticas nas fases liquida e vapor.

A presenca de um azeotropo indica que a mistura se desvia do comportamento ideal, ou
seja, ndo segue a lei de Raoult, referido desvio apresenta-se sob dois tipos, quais sejam, positivo
e negativo, de modo que o primeiro ocorre quando o coeficiente de atividade é maior que 1,0,
indicando que as moléculas dos componentes do sistema se repelem, resultando em pressdes
parciais mais elevadas e na formacdo de um azedtropo de ponto de ebulicdo minimo, cuja
temperatura de ebulicdo é menor do que a dos componentes puros. Por outro lado, um desvio

negativo sugere que o coeficiente de atividade é menor que 1,0, levando a pressdes parciais
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mais baixas e a formac&o de azeotropos de ponto de ebulicdo méximo. De acordo com McKetta
(1993), os azebtropos de ponto de ebulicdo minimo sdo mais comuns nesse contexto.

Ressalta-se que a divergéncia da Lei de Raoult, por si s6, ndo € o fator determinante
para a formacdo de um aze6tropo. E necessario, ademais, que os pontos de ebulicdo dos
componentes puros estejam suficientemente proximos para que a ocorréncia de um ponto de
ebulicdo maximo ou minimo seja possivel. Componentes com ebulicdes proximas,
acompanhadas por pequenas discrepancias em relacéo a idealidade, tém a capacidade de formar
azeotropos. Em contrapartida, substancias que exibem interagdes altamente néo ideais, devido
a grandes diferencgas em seus pontos de ebulicdo, ndo sdo capazes de gerar azeotropismo. De
modo concreto, a formacao de azedtropos é rara quando os pontos de ebulicdo das substancias
diferem em mais de 30°C (PERRY, 2018).

Outrossim, um aze6tropo, seja ele de ponto de ebulicdo minimo ou méximo, pode ser
classificado como homogéneo ou heterogéneo. De acordo com essa classificacdo, quando uma
mistura azeotrdpica resulta em uma Unica fase liquida em equilibrio com a fase de vapor, ela é
considerada homogénea. Por outro angulo, se a condicdo azeotropica leva a um comportamento
com multiplas fases liquidas, o aze6tropo é caracterizado como heterogéneo. Nesse cenario, a
composic¢do da fase de vapor corresponde a composi¢do geral das duas ou mais fases liquidas
presentes (VAN NESS et al., 2021), refletindo um equilibrio entre uma fase de vapor e maltiplas

fases liquidas.

3.2. OBTENCAO DE ETANOL ANIDRO

A desidratacdo do etanol ndo é algo recente, de modo que Mariller (1950), a titulo de
exemplo, desenvolveu e aplicou o processo de desidratacdo continua do etanol utilizando como
agente extrator o glicerol, porém seu método foi abandonado devido a problemas com a
degradacdo do glicerol, equipamentos e processos ultrapassados, além de dificuldades com a
automacdo existente a época, que inviabilizava sua utilizacdo em virtude de problemas na
recuperacdo do solvente.

Nesse contexto, as usinas de Mélle se desenvolveram utilizando por muitos anos o
benzeno como solvente do sistema etanol/agua. Contudo, por ser um desidratante perigoso e
potencialmente cancerigeno, seu uso foi proibido a partir de 1997, sendo necessario a utilizacao
de outras formas de separacdo. Segundo Dias (2008), as industrias que utilizavam benzeno
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como componente da destilacdo azeotrdpica passaram a utilizar cicloexano por permitir o
reaproveitamento da mesma infraestrutura ja instalada.

Outra forma de se obter etanol anidro € a partir da reducdo da pressdo na coluna de
destilacdo para valores abaixo de 0,11 atm (PERRY, 2018), técnica por meio do qual o
azeOtropo entre a mistura etanol-4gua nao é formado, possibilitando assim sua extracdo na
coluna. Todavia, esse processo apresenta inviabilidade econdmica por demandar uma alta razéo
de refluxo, numerosos pratos tedricos, grandes diametros para torre, um consumo elevado de
vapor na torre, aléem da dificuldade de condensacéo a baixas pressdes (BLACK, 1980).

Dentre 0s processos utilizados na obtencdo de etanol anidro pelas industrias em escala
global, tem-se: a destilacdo extrativa, a destilacdo azeotrdpica, a desidratacdo em peneiras
moleculares e pervaporacdo (KUJAWSKI, 2000; KAMINSKI et al., 2007). Desse modo, com
base na necessidade de expor alternativas para o processo de destilacdo com benzeno, o diretor
do Programa Federal de Seguranca e Salde no Trabalho (DSST) convocou uma reunido em
2001, com a presenca da Comissdo Nacional Permanente do Benzeno (CNPBz), oportunidade
na qual emitiu um parecer que determinou a melhor alternativa, do ponto de vista de protecéo
a salde do trabalhador, sendo o processo de extracdo por peneira molecular. Alem disso, esse
parecer considerou aceitaveis, com base na seguranga sanitaria, os solventes azeotropicos como
cicloexano, solventes mistos com nome fantasia como SOLBRAX ANB, e UNIVEN 670, além
da destilacdo extrativa com etilenoglicol, mostrando assim que o presente estudo é de

relevancia.

3.3.  SIMULADORES DE PROCESSO

Os simuladores de processo se utilizam de fluxogramas com equacBes matematicas
moduladas e integradas em cada uma de suas conexdes e unidades a fim de simular situac6es
reais em relagdo as propriedades fisicas de entalpia, constantes de equilibrio e outras
propriedades termodindmicas (PEREIRA, 2018). Para abordar esse amplo conjunto de
equacOes, existem duas categorias de simuladores que empregam diferentes metodos para a
simulacgdo de processos, quais sejam, sequencial modular e orientado por equagoes (BIEGLER
et. al., 1997).

A abordagem sequencial modular tem por caracteristica resolver o sistema em etapas, e
com isso a informacao é transmitida no fluxograma conforme o fluxo massico do sistema, sendo
exemplos de softwares que utilizam essa abordagem: DWSIM, ASPEN PLUS®, COCO (cape-
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open). J& os orientados por equacao utilizam da convergéncia simultanea do sistema, resolvendo
globalmente a partir de chutes iniciais que possibilitam que qualquer processo seja simulado,
desde gue ja esteja modelado, sendo exemplo de software que utiliza essa abordagem o EMSO

(Centro Académico de Engenharia Quimica — Universidade Estadual de Maringa, 2021).

De acordo com Ullah et. al. (2022), as ferramentas de céalculos e softwares de simulacfes
estdo sempre evoluindo no campo da engenharia quimica, em virtude dos elevados custos e do
tempo necessario para que 0s experimentos sejam realizados experimentalmente. Dessa forma,
uma vez que a engenharia de processos € focada em simular, projetar e otimizar as operagdes
em plantas industriais, faz-se necesséria a realizacao de diversas operacdes de balango de massa

e energia, selecdo de equipamentos, processos e estimativa de custos.

Nesse contexto, os simuladores de processos como o ASPEN PLUS®, ASPEN
HYSYS®, ProSim Plus, e UniSim podem realizar todas essas tarefas sendo necessario a compra
de uma licenca com alto valor atrelado, o que em determinadas circunstancias é um fator
limitante. Além disso, esses softwares sdo closed source, ou seja, ndo disponibilizam seu codigo
para ser modificado e interpretado ao publico, tornando a resolugdo de problemas menos
acessivel. Por outro lado, o software criado por Daniel Wagner Oliveira de Medeiros, DWSIM,
possibilitou resolver esses dois problemas por se tratar de um software open-source, isto é, que

possibilita a alteracdo e edicdo do cddigo por ser um simulador gratuito (Ullah et. al. (2022).

4. MATERIAIS E METODOS

41. METODOLOGIA

A metodologia empregada neste estudo possui uma abordagem predominantemente
tedrico-computacional, envolvendo a utilizacdo de duas ferramentas principais: a versdo
gratuita do software computacional DWSIM, na sua versao 8.3.1, e o software comercial
ASPEN PLUS®, versdo 12.1. Além disso, complementando a anélise, foi realizado uma
pesquisa bibliografica abordando aspectos teodricos relacionados as vantagens e desvantagens
de ambos os softwares. Essa abordagem permitiu uma compreensdo mais abrangente das

capacidades e limitagOes de cada plataforma segundo Ullah et. al. (2022).
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Nesse presente trabalho o uso dos simuladores teve por objetivo avaliar o desempenho
do sistema de separacdo para uma mistura de agua e etanol, com a introducgéo de etilenoglicol
como solvente, considerando as particularidades e enfoque tedrico associados a cada software
no contexto da destilacdo extrativa descrita conforme o fluxograma do processo apresentado na

Figura 1 a seguir.

Figura 1 - Fluxograma do processo com uma torre de destilagdo extrativa seguida por uma torre de
recuperacdo do solvente

Etileno glicol (agente extrator) ]

Y

\4

Torre de Torre de
destilagao recuperagao
extrativa de solvente

Etanol + Agua (azeétropo) ]

Etileno glicol

—>

[Etileno glicol + Agua]

Fonte: autoria prépria.

4.2. DESTILACAO EXTRATIVA

A destilacdo extrativa € um processo de vaporizacao parcial que envolve a presenca de
um agente nao volatil de separacdo, com um elevado ponto de ebulicdo, conhecido como
solvente ou agente separador. Esse solvente é adicionado a uma mistura azeotropica com o
propdsito de modificar a volatilidade relativa do componente principal, sem induzir a formacéo
de novos aze6tropos, conforme discutido em fontes como Perry (2018) e Black et al. (1972). O
principio subjacente a destilagio extrativa reside na introdugdo de um solvente seletivo que
interage de maneira distinta com cada um dos componentes da mistura original, demonstrando
tipicamente uma afinidade mais acentuada pelo componente desejado. Esse conceito é
corroborado em estudos como os de Lee and Gendry (1997) e Doherty and Malone (2001).

De maneira geral, o processo inicia com a adicdo do solvente na parte superior da
coluna, acima da corrente de alimentacdo. O solvente retém uma concentragdo substancial a

medida que atravessa a fase liquida e é posteriormente retirado na parte inferior da coluna como
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produto de fundo, o qual, por fim, é enviado para uma coluna de recuperacao para que retorne

ao processo.

4.3. SELECAO DO PACOTE TERMODINAMICO

De acordo com (LABVIRTUAL, 2023), quando ndo se tém & disposicdo dados
experimentais para a funcéo de energia livre de Gibbs, ou seja, os coeficientes de atividade dos
componentes na mistura, € crucial contar com maneiras alternativas que permitam, a0 menos,
uma estimativa. Com frequéncia, recorremos aos métodos de contribuicdo de grupos para essa
finalidade. Uma maneira amplamente utilizada para estimar os coeficientes de atividade é o
UNIFAC (Universal Functional Activity Coefficient), desenvolvido por Fredenslund et al. em
Berkeley (1975).

O modelo UNIFAC assume que o coeficiente de atividade de um componente “i” de
uma mistura liquida resulta de duas contribui¢es sendo elas entropica e residual de acordo com

a formula apresentado na Equacdo 1 a seguir:

Iny; = Inyf + InyF 1)

A contribuicio y¢ entropica, que diz respeito a diferenca de tamanho e forma das
moléculas, € calculada a partir das propriedades da substancia pura, enquanto a contribuicio yR
residual, é calculada a partir das propriedades das misturas, que resulta das forcas
intermoleculares que dependem das areas dos grupos moleculares e suas interagcdes. O método
UNIFAC parte do principio de que a mistura liquida pode ser representada como uma solucéao
de unidades estruturais, conhecidas como grupos e subgrupos, em vez de ser tratada como uma
combinacdo direta das proprias moléculas (LABVIRTUAL, 2023).

A tilizacdo do modelo UNIFAC foi validado para a extracdo azeo6tropa dos
componentes utilizados no trabalho por meio da comparacdo com dados de equilibrio na
ferramenta "A Data" do software ChemSep, feita por Souza et. al. (2020), conforme o diagrama

de fases mostrado na Figura 3 a seguir.
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Figura 2 - Ajuste do modelo UNIFAC aos dados experimentais de Souza et. al.
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Fonte: Souza et. al. 2020.
Como destacado por Dias (2016), um desvio maximo de 6,10% representa um ajuste
adequado aos dados experimentais. Sendo os limites obtidos por Souza et. al. (2020) menores
que 5,00% e 0,03%, o modelo UNIFAC mostra-se apropriado. Portanto, para o presente

trabalho o pacote termodinamico selecionado é o UNIFAC.

44. DADOS UTILIZADOS

Este estudo se baseia na aplicacdo do modelo termodindmico UNIFAC, que é
empregado na predicdo dos coeficientes de atividade em diversas misturas liquidas nédo
eletroliticas, sejam elas binarias ou multicomponentes. E importante destacar que o modelo
UNIFAC foi desenvolvido considerando compostos com tamanhos moleculares semelhantes, o
que pode resultar em imprecisdes quando aplicado a misturas contendo componentes com

tamanhos moleculares significativamente distintos, como alertado por Muzenda (2013).

Estudos anteriores, conduzidos por Gil et al. (2014) e Neves et al. (2016), apontaram
uma configuracdo de coluna composta por um total de 18 a 20 estagios, com a alimentacao do

solvente ocorrendo acima da corrente de etanol hidratado. Neste trabalho, a simulagéo foi
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realizada em uma coluna com 20 estagios, seguindo o modelo proposto por Souza et al. em
2021.

Os parametros iniciais apresentados na Tabela 1 a seguir foram ajustados com base na
pesquisa conduzida por Gil et al. (2014). A corrente de alimentacdo da mistura azeotrépica foi
introduzida com uma vazédo de 100 kmol/h, composta por 88% de etanol e 12% de 4gua em
base molar. Quanto a corrente de agente extrator, a vazao de alimentacdo adotada foi de 80

kmol/h. Os demais parametros relevantes para a simulacéo estao detalhados na Tabela 1.

Tabela 1 - Tabela de pardmetros da simulagdo das colunas de destilagdo extrativa

Parametros Valores

Vazao de alimentacdo do azeo6tropo (Kmol/h) 100
Vazdo de alimentagdo do agente separador (Kmol/h) 80
Fracdo molar de etilenoglicol 1

Fracdo molar de etanol 0,88

Fracdo molar de agua 0,12

Temperatura de alimentagdo azedtropo (°C) 25
Temperatura de alimentacdo do agente separador(°C) 70
Raz&o de refluxo molar na coluna extrativa 1,4
NUmero de estagios 20

Estagio de alimentacdo do aze6tropo 11
Estégio de alimentacdo do agente separador 3

Pressdo na coluna extrativa (mmHg) 760

Razéo de solvente/alimentagéo (S/F) 0,8

Fonte: autoria propria.

Os dados utilizados para as colunas de recuperagdo de solvente foram adaptados do

trabalho de Gil et al. (2014) e estdo dispostos na Tabela 2 a seguir.
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Tabela 2 - Tabela de pardmetros da simulacdo das colunas de recuperacao de solvente

Parametros Valores
NuUmero de estagios tedricos para a coluna de recuperacédo 8
Pressdo na coluna de recuperagdo (mmHg) 150
Estéagio de alimentacdo da mistura dgua-etilenoglicol 4
Razao de refluxo na coluna de recuperacgéo 0,92

Fonte: autoria préprio.

No ambito das simulagdes realizadas, foi identificada a necessidade de fornecer dados
especificos a cada software, visando a assegurar o funcionamento adequado das simulagdes.
No caso do DWSIM, um dos parametros cruciais que exigiu atencao foi a razdo de trabalho do
refervedor. Para a primeira coluna, essa raz&o foi mantida em 1,4, e 0 mesmo valor foi adotado
para o refluxo. Para a segunda coluna, a razéo de trabalho do refervedor foi mantida em 0,92,

em conformidade com o mesmo principio.

Por sua vez, no software ASPEN PLUS®, outro pardmetro critico foi a proporgéo de
destilado. Nesse contexto, para a primeira coluna, essa proporcao foi ajustada para 86,8 Kmol/h,
enguanto para a segunda coluna, um valor de 10 Kmol/h foi estabelecido. Essas configuracdes
foram fundamentadas nos resultados de estudos anteriores conduzidos por Gil et al. (2014),

proporcionando uma base solida para os modelos de simulacéo.

A seguir, é apresentado detalhadamente nas Figuras 3 e 4 imagens que exibem o0s
fluxogramas completos do processo. E importante destacar que, durante a conducdo das
simulag0es, recorremos a ferramentas especificas em cada um dos softwares utilizados. No
DWSIM, empregamos a ChemSep Column para modelar a coluna, enquanto no ASPEN

PLUS®, a coluna RadFract Fract1 foi selecionada para a mesma finalidade.

A utilizagdo da coluna ChemSep Column no DWSIM se deu pela possibilidade de editar
0s parametros pelo acesso a interface CAPE-OPEN de maneira semelhante as referéncias
utilizadas, além de sua resolugdo mais rapida dos balangos de calor e massa. Ja a utilizagdo da

coluna RadFract no ASPEN PLUS® se deu pelo seu método de simulagéo rigorosa, aplicado a
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todos os tipos de fracionacdo multi-andares de extracdo liquido-vapor, segundo Bernardo
(1998).

Figura 3 - Fluxograma da coluna de destilacéo extrativa e de recuperacdo do solvente no DWSIM
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Fonte: autoria prépria.
Figura 4 — Fluxograma da coluna de destilag&o extrativa e de recuperacéo do solvente no ASPEN PLUS®
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Fonte: autoria propria.

5. RESULTADOS E DISCUSSAO

A comparagdo entre 0 DWSIM e o0 ASPEN PLUS® revela diferencas significativas em
termos de aplicacdo e usabilidade. O DWSIM, um simulador de processos de codigo aberto, se

destaca por sua interface amigavel e intuitiva, tornando-o uma escolha atrativa para fins
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didaticos e académicos. Sua capacidade de simular uma ampla gama de processos quimicos é
notével, o que o torna uma ferramenta extensamente adotada por estudantes e profissionais na
industria quimica, como destacado por Tangsriwong et. al. (2020). A simplicidade e
acessibilidade do DWSIM o posicionam de maneira favoravel em cenarios de menor

complexidade.

Por outro lado, 0 ASPEN PLUS®, um simulador de processos comercial, oferece uma
interface mais avancada e complexa. Sua capacidade de modelagem o tornam uma escolha
preferencial para empresas de grande porte envolvidas em projetos e otimizacdo de processos
complexos. A riqueza de recursos e a capacidade de representar com fidelidade sistemas
industriais de grande envergadura tornam o ASPEN PLUS® uma ferramenta de eleicdo para
aplicacdes de alta complexidade (ASPENTECH®, 2023).

Ademais, um ponto de interesse observado € a relativa susceptibilidade do DWSIM a
interrupgdes durante a execugdo das simulagdes, em contraste com o ASPEN PLUS®, que
demonstrou uma maior robustez operacional. Essa diferenca de comportamento pode ser
potencialmente problematica, especialmente se o usuario ndo salvar as alteracbes em sua
simulacdo com frequéncia, uma vez que interrupgdes no software podem resultar na perda de

dados e no aumento de tempo dedicado as simulacdes.

Diante disso, a presente comparagio evidencia que 0 DWSIM e 0 ASPEN PLUS® tém
suas funcdes bem definidos no dominio da simulagdo de processos. Enquanto o DWSIM se
destaca em situacdes mais simples e desempenha um papel crucial no ensino e em aplicacdes
académicas, como destacados por Ullah et. al. (2022), o ASPEN PLUS® destaca-se em
ambientes industriais de grande escala, onde a preciséo e a complexidade sdo essenciais para

projetos e otimiza¢Ges complexas.

5.1. SIMULACAO DAS TORRES DE DESTILACAO EXTRATIVA

Como resultados das simulacdes das colunas de destilagdo extrativa de ambos 0s
softwares, DWSIM e ASPEN PLUS®, tem-se os dados apresentados na Tabela 3 a seguir:



Tabela 3 — Principais resultados da torre de destilacdo extrativa no processo de producédo de etanol

20

anidro
Parametros ASPEN PLUS® DWSIM
Vazdo da corrente de topo da 86,8 59,8456
coluna (Kmol/h)

Fracdo molar de etanol no topo 0,9965 0,9985
Fragcdo molar de dgua no topo 0,003 0,0013
Fracdo molar de etilenoglicol 6,20E-05 8,20E-05

no topo

Vazéo da corrente de fundo da 93,2 120,155

coluna (Kmol/h)
Fracdo molar de etanol no 0,016 0,235
fundo da coluna

Fracdo molar de 4gua no fundo 0,125 0,099
Fracdo molar de etilenoglicol 0,858 0,665

no fundo
Temperatura no topo (°C) 78,29 78,6494
Temperatura no fundo (°C) 153,053 112.298
Pressdo no topo (mmHgQ) 760 760
Pressdo no fundo (mmHQ) 760 760
Carga térmica do refervedor 2795,3 2861,9

(kw)

Fonte: autoria prépria.

As Figuras 5 e 6 apresentam a fracdo molar dos componentes nos diferentes pratos

tedricos da torre, dessa forma é possivel notar que para ambos os gréaficos a partir do ponto 11,

prato de alimentacdo da mistura aze6tropa, a concentracdo dos componentes comega a variar.

Para o etilenoglicol, do estagio 11 até o fundo da coluna, sua concentracdo aumenta apos o

contato com o etanol e a &gua, e diminui drasticamente ap0s 0 estagio 3, prato de alimentagéo

de etilenoglicol, em direcdo ao topo chegando a préximo de 0. Ja para o etanol, sua concentracédo

até o fundo da coluna diminui apds o contato com o etilenoglicol e sua concentracéo até o topo

aumenta drasticamente chegando a proximo de 1. A concentracdo de agua sofre um aumento

discreto do topo da coluna, onde esta proximo de 0, até o ponto 11, tendendo a aumentar até o
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fundo da coluna com uma sutil diminuicdo proximo do estadgio 20 devido a presenga do

refervedor.

Figura 5 - Grafico do perfil de composicao da torre extrativa da fase liquida gerado pelo DWSIM
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Fonte: autoria propria.

Figura 6 - Gréfico do perfil de composicao da fase liquida da torre extrativa gerado pelo ASPEN
PLUS®
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E possivel destacar a semelhanca entre os graficos do perfil de composicio dos dois
softwares, 0 que demonstra que, embora alguns resultados variem, a simulagdo seguiu 0s
mesmos padrdes e as torres se comportaram de formas similares. Além disso, 0 ASPEN PLUS®
apresenta uma melhor nitidez nos seus graficos gerados, porém, para fins de estudo, ambos 0s
gréaficos servem 0 mesmo proposito.

A comparacdo dos resultados obtidos nas simulagdes de duas torres de destilagcdo
extrativa revelou diferencas. No DWSIM, a vazéo de topo foi registrada em 59,84 Kmol/h, com
uma alta fracdo molar de etanol no topo (0,9985) e uma fracdo molar minima de agua (0,0013).
A fracdo molar de etilenoglicol no topo foi de 8,20E-05. No entanto, no ASPEN PLUS®, a
vazéo de topo foi de 86,8 Kmol/h, com uma fracdo molar de etanol no topo de 0,9965 e uma
fracdo molar minima de agua (0,003). A fracdo molar de etilenoglicol no topo foi de 6,20E-05.
Essas diferencas representam uma variacéo de aproximadamente 45% na vazdo de topo e cerca
de 0,2% na fracdo molar de etanol no topo entre os dois softwares.

No DWSIM, a vazdo de fundo foi de 120,155 Kmol/h, com uma fragdo molar de etanol
no fundo de 0,235 e uma carga térmica do refervedor de 2861,9 kW, enquanto a fracdo molar
de &gua no fundo foi de 0,099, e a fracdo molar de etilenoglicol no fundo foi de 0,665. No
ASPEN PLUS®, a vazdo de fundo foi de 93,2 Kmol/h, com uma fragdo molar de etanol no
fundo de 0,016, e a fracdo molar de dgua no fundo foi de 0,125 com uma carga térmica do
refervedor de 2795,3 kW. A fragcdo molar de etilenoglicol no fundo foi ligeiramente maior,
chegando a 0,858, representando uma diferenca de aproximadamente 22,49% na fracdo molar
de etilenoglicol no fundo entre os dois softwares. As temperaturas no topo e no fundo e as
pressGes em ambos os estagios foram mantidas constantes em 760 mmHg.

Essa comparacdo ilustra as variacGes nos resultados obtidos entre os dois softwares, com
diferencas de cerca de 45% na vazdo de topo, aproximadamente 2,33% de diferenca entre a
carga térmica do refervedor, cerca de 0,2% na fracdo molar de etanol no topo e uma diferenca
de 22,49% na fracdo molar de etilenoglicol no fundo. A diferenca nas temperaturas de topo e
fundo corresponderam a 0,46% e 26,63%, respectivamente. Essas divergéncias podem ser
atribuidas as abordagens algoritmicas distintas e as caracteristicas especificas de cada software,
com as maiores diferencas, vazao de topo, fracdo molar de etilenoglicol no fundo e temperatura
no fundo da coluna, relacionadas as adaptacgdes feitas. A diferenca de 26,63% na temperatura
de fundo da coluna pode ser atribuida a consideracdo do mesmo valor da razéo de refluxo para
o refervedor no DWSIM, levando a menores temperaturas, e consequentemente, uma menor
concentracgéo de etilenoglicol nessa parte da coluna devido a maior proporg¢ao dos componentes

mais volateis. Ja a atribuicio de uma proporc¢do de destilado no ASPEN PLUS®, necessaria
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para a realizagdo da simulacdo, justifica essa diferenca de 45% na vaz&o de topo, uma vez que

foi determinado um valor fixo a ser atingido pela simulacéo.

5.2.  SIMULACAO DAS TORRES DE RECUPERACAO DO SOLVENTE

Como resultados das simulagdes das colunas de recuperacdo do solvente de ambos os

softwares, DWSIM e ASPEN PLUS®, tem-se os dados apresentados na Tabela 4 a seguir:

Tabela 4 - Principais resultados das torres de recuperacao de solvente

Parametros ASPEN PLUS® DWSIM
Vazdo da corrente de topo da 10 44,4188
coluna (Kmol/h)

Fracao molar de etanol no topo 0,1475 0,6357
Fracdo molar de agua no topo 0,85192 0,26835
Fracdo molar de etilenoglicol 5,6E-04 0,09589

no topo

Vazéo da corrente de fundo da 83,2 75,7357

coluna (Kmol/h)
Fracdo molar de etanol no 0,00024 7,5466E-07
fundo

Fracdo molar de 4gua no fundo 0,038 7,467E-09
Fracdo molar de etilenoglicol 0,961 0,9999

no fundo
Temperatura no topo (°C) 47,1687 45,013
Temperatura no fundo (°C) 132,2 149,626
Pressdo no topo (mmHgQ) 150 150
Pressdo no fundo (mmHgQ) 150 150
Carga térmica do refervedor 122,6 4921

(kW)

Fonte: autoria propria.

Os gréaficos apresentados nas Figuras 7 e 8 destacam a similaridade dos perfis de

concentracdo dos componentes no decorrer da coluna de recuperacdo de solvente. O etanol
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residual, ndo retirado na coluna de destilacdo extrativa, se concentra no topo da coluna e
apresenta concentracdo proxima a 0 nos pratos abaixo da bandeja de alimentacdo 4 devido a
temperatura superior ao seu ponto de ebuli¢do. Ja o etilenoglicol, por possuir um ponto de
ebulicdo elevado em relacdo ao etanol e a 4gua, apresenta concentracfes proximas a 0 no topo
da coluna e concentragdes proximas a 1 no fundo da coluna, aumentando drasticamente a partir
do prato de alimentac&o 4. Para a 4gua, sua concentragdo aumenta em direcdo ao topo da coluna

e diminui em direcdo ao fundo para valores proximos de 0 a partir do estagio 4.

Figura 7 - Gréfico do perfil de composicao da fase liquida da torre de recuperacéo do solvente gerado
pelo DWSIM
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25

Figura 8 - Gréfico do perfil de composicao da fase liquida da torre de recuperacéo do solvente gerado
pelo ASPEN PLUS®
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Fonte: autoria propria.

Como mencionado anteriormente, além do aspecto visual entre os graficos gerados por
ambos os softwares, a similaridade do perfil de composicdo das torres de recuperagdo se
manteve, 0 que mostra que, para fins de estudo ou atividades académicas, ambos os softwares
possuem ferramentas adequadas para analises dos dados.

Ja para as colunas de recuperacdo, tem-se uma discrepancia nos resultados das
simulacdes entre 0 DWSIM e o ASPEN PLUS®. No DWSIM, a vazéo de topo foi registrada
em 44,41 Kmol/h, apresentando uma fracdo molar de etanol no topo de 0,63, com a fracdo
molar de agua no topo alcancando 0,268, e a fracdo molar de etilenoglicol atingindo 0,09589.
A vazdo de fundo no DWSIM foi de 75,73 Kmol/h, com uma fragdo molar de etanol no fundo
de 7,54E-07, uma fracdo molar de agua no fundo de 7,467E-09 e uma fracdo molar de
etilenoglicol no fundo de 0,9999 com uma carga térmica do refervedor 492,1 kW. As
temperaturas no topo e no fundo foram de 45,013°C e 149,626°C, respectivamente, com
pressdes constantes de 150 mmHg tanto no topo quanto no fundo.

Por outro lado, 0 ASPEN PLUS® apresentou uma vazéo de topo de 10 Kmol/h, com
uma fragdo molar de etanol no topo de 0,1475 e uma fracdo molar de 4gua no topo de 0,85192.
A fragdo molar de etilenoglicol no topo foi de 5,6E-04. A vazdo de fundo no ASPEN PLUS®
foi de 83,2 Kmol/h, com uma fragdo molar de etanol no fundo de 0,00024, uma fragdo molar

de agua no fundo de 0,038, e uma fracdo molar de etilenoglicol no fundo de 0,961 com uma
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carga térmica do refervedor de 122,6 kW. As temperaturas no topo e no fundo foram de
47,1687°C e 132,2°C, respectivamente, com pressdes constantes de 150 mmHg tanto no topo
quanto no fundo.

Essa comparacgdo evidencia uma variagdo significativa de aproximadamente 77,8% na
vazdo de topo, cerca de 79,6% na fracdo molar de etanol no topo e uma diferenca de
aproximadamente 3,89% na fracdo molar de etilenoglicol no fundo entre os dois softwares. A
discrepancia nas temperaturas de topo e fundo corresponderam a 4,57% e 11,65%,
respectivamente e de 75,08% na carga térmica do refervedor. No entanto, a diferenca na vazao
de topo e no fundo das colunas de recuperacao do solvente também esta associada a coluna de
destilacdo extrativa, uma vez que, por conta do DWSIM apresentar uma menor vazdo no topo,
ele apresenta uma maior vazdo de fundo com uma concentracdo maior de etanol e menor de
etilenoglicol.

Desse modo, a vazdo de entrada na coluna de recuperacdo de solvente, além das
concentragcfes dos componentes, apresentam diferencas que justificam a maior vazao de saida
no topo apresentada pelo DWSIM. Consoantemente, a diferenca na fracdo molar de etanol no
topo da coluna de recuperacao esta associada a maior fracdo molar de etanol no fundo da coluna
de extracdo do DWSIM devido a suposicdo da carga térmica discutida anteriormente. No
mesmo sentido, como o refervedor da coluna de recuperagdo do DWSIM possui um maior
volume, além de maior fracdo molar de etanol para evaporar, a temperatura de fundo dessa
coluna tende a aumentar, justificando assim a diferenca encontrada na temperatura de fundo
entre as colunas.

Ademais, com uma vazdo maior de entrada na coluna de destilagio do DWSIM,
contendo uma fragdo maior de etanol e por conta da utilizacdo do mesmo valor de razdo de
refluxo para o refervedor, uma diferenca no valor da carga térmica do refervedor entre os dois
programas é de ser esperada. Dessa forma, demais divergéncias podem ser parcialmente
atribuidas as adaptacdes feitas no trabalho de Gil et al. (2014) para as colunas de recuperagao
de solvente, uma vez que, seu trabalho foi feito com base em dados experimentais para as
interacOes binarias dos componentes, além de utilizar um pacote termodindmico diferente
(NRTL), e foi realizado no simulador ASPEN PLUS® com uma mistura de dois componentes
de separacao, etilenoglicol e glicerol.

Com isso, € possivel afirmar que a utilizacdo do software gratuito de simulacdo de
processos, DWSIM, é uma escolha valida para a realizacdo de estudos académicos e simulagdes

menos complexas, podendo ser usado para reduzir custos de pesquisa e como material didatico
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aos estudantes de graduacéo, oferecendo uma interface mais intuitiva e uma maior liberdade

para modifica¢do por conta do seu carater open source.

6. CONCLUSAO

Nesse sentido, devido a ampla variedade de softwares disponiveis na atualiadade, a
comparacao entre dois deles, entre eles um comercial e outro gratuito, pode vir a auxiliar 0s
recém ingressados nos cursos de engenharia quimica que procuram uma ferramenta para seus
estudos e pesquisa. Sendo assim, foi realizado a simulacdo do processo de destilacdo extrativa
do etanol anidro, utilizando etilenoglicol como agente extrator, seguido por uma torre de
recuperacéo de solvente nos softwares DWSIM e ASPEN PLUS®, tendo por objetivo especifico
determinar se é possivel utilizar o software gratuito DWSIM em pesquisas e trabalhos
académicos sem perdas na qualidade no lugar de um software comercial como o ASPEN
PLUS®.

Desse modo, diante dos resultados apresentados, é possivel notar que mesmo com as
divergéncias apresentadas nos resultados, muitas delas justificadas pelas adaptacdes feitas
durante o trabalho, os graficos de composi¢do ao longo da coluna apresentaram a mesma
tendéncia, ressaltando assim que as maiores diferengas, entre elas a vazéo e concentragcdo no
topo e no fundo de ambas as colunas, tanto de recuperacdo quanto de destilacdo extrativa,
ocorrem por diferencas na forma em que os softwares trabalham, sendo a adaptacdo direta e
consideracBes feitas nesse trabalho os principais responsaveis por essas divergéncias,
concluindo portanto que o software gratuito DWSIM pode ser utilizado para estudos e trabalhos
académicos sem perdas na qualidade. Sendo assim, pela comparacao entre os softwares gratuito
e comercial, respectivamente, DWSIM e ASPEN PLUS®, em um processo de destilacéo
extrativa do etanol, utilizando etilenoglicol como solvente, com base em dados da literatura, é
possivel afirmar que todos os objetivos desse trabalho foram atingidos.

Ademais, durante o desenvolvimento deste estudo, ficou evidente que a utilizacdo do
software ASPEN PLUS®, embora mais complexa em sua natureza, demonstrou fluidez superior
guando comparada a do DWSIM. Isso se deve, em grande parte, a riqueza da biblioteca de
dados disponiveis no ASPEN PLUS®, a qual abrange um amplo espectro de componentes
quimicos e propriedades termodindmicas, otimazando a realizacdo das simulagGes. Em
contraste, 0 DWSIM demanda a insercdo de um conjunto consideravel de dados, muitos dos

guais ndo se encontram disponiveis em seu banco de dados padréo. Essa necessidade de dados
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adicionais foi particularmente notavel durante a escolha do topico de destilacdo extrativa com
etilenoglicol, uma vez que este tema possui uma rica literatura disponivel, permitindo

suplementar as informacdes essenciais para a conducdo das simulacées.
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SUGESTOES FUTURAS

Como sugestéo para futuros trabalhos tem-se a realizacdo de um balanco de energia nas
duas colunas, de destilacio extrativa e recuperacdo do solvente, do ASPEN PLUS® para a
determinacéo da razdo de trabalho do refervedor, para que seja possivel inserir o mesmo valor
no DWSIM de modo que os dois softwares estejam nas mesmas condic¢des para a realizacéo

dessa comparacao.

Ademais, outra sugestdo é da realizacdo das mesmas simulacdes adaptando a razdo de
refluxo do refervedor do DWSIM para que seja alcancado os mesmos valores de vazéo do
ASPEN PLUS®, dessa forma seria possivel comparar como os simuladores diferenciam um do

outro nas concentracdes e energia necessaria para alcancar determinada vazao.

Além disso, a realizacdo dessas comparagdes utilizando outros pacotes termodinamicos,
como o NRTL, utilizando valores de interacfes binarias experimentais pode gerar resultados

importantes na analise da robustez do DWSIM.

Por fim, a comparagdo utilizando a versdo comercial do software DWSIM pode
enriquecer o trabalho pela possibilidade de utilizar outras ferramentas ndo disponiveis em sua
versdo gratuita, sendo possivel comparar a diferenca com outros softwares comerciais da area

como o proprio ASPEN PLUS® junto com sua vers3o gratuita.
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APENDICE - Simulac&o das torres de recuperacéo do solvente em mesmas

condigdes operacionais

Devido as diferengas encontradas nos valores da torre de recuperacdo de solvente foi
realizado uma nova simulagdo em ambos os softwares utilizando os mesmos valores de entrada
e saida de topo e fundo da coluna de recuperacdo de solvente do ASPEN PLUS® conforme

mostra a Tabela 5 a seguir.

Tabela 5 - Pardmetros para simulacdo da torre de recuperagdo de solvente em condigdes iguais nos
dois softwares

Parametros Valores
NuUmero de estagios tedricos para a coluna de recuperacédo 8
Pressdo na coluna de recuperagdo (mmHg) 150
Estagio de alimentagdo da mistura dgua-etilenoglicol 4
Razao de refluxo na coluna de recuperacéo 0,92
Vazao de entrada (kmol/h) 93,2
Vazdo de destilado (kmol/h) 10
Fracdo molar de etanol na entrada 0,016
Fracdo molar de etilenoglicol na entrada 0,858
Fracdo molar de agua na entrada 0,126

Fonte: Autoria prdpria.

E importante destacar que para atingir esse valor de vazdo de destilado no DWSIM foi
utilizado a razéo de trabalho do refervedor em 0,405. Sendo assim, os resultados obtidos para

a nova simulacdo em condicdes iguais estdo apresentados na Tabela 6 a seguir.
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Tabela 6 - Resultado das simulagdes das torres de recuperacdo de solvente em condi¢fes iguais nos
dois softwares

Parametros ASPEN PLUS® DWSIM

Vazao da corrente de topo da 10 10

coluna (Kmol/h)

Fracdo molar de etanol no topo 0,1475 0,149
Fracdo molar de dgua no topo 0,85192 0,851
Fracdo molar de etilenoglicol 5,6E-04 6,67E-06

no topo

Vazéo da corrente de fundo da 83,2 83,2

coluna (Kmol/h)
Fracdo molar de etanol no 0,00024 5,26-05
fundo

Fracdo molar de agua no fundo 0,038 0,038
Fracdo molar de etilenoglicol 0,961 0,961

no fundo
Temperatura no topo (°C) 47,1687 47,1709
Temperatura no fundo (°C) 132,2 132,2
Pressdo no topo (mmHg) 150 150
Pressdo no fundo (mmHgQ) 150 150
Carga térmica do refervedor 122,6 158,7
(kw)

Fonte: Autoria prépria.

Dessa forma, é possivel perceber que quando operados nas mesmas condigdes ambos 0s
softwares apresentaram valores proximos, ressaltando assim que o software gratuito DWSIM pode ser
utilizado como alternativa aos softwares comerciais para a realiza¢do de trabalhos académicos em casos
de simulagcfes mais simples, desde que as informacdes utilizadas nas simulacGes sejam condizentes e

realizadas nas mesmas condicdes, sendo as adaptacdes feitas no trabalho as maiores fontes de erros.
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