Simulag¢ao do processo de
producao de etanol de arroz
BRS AG usando Aspen Plus

Isabela Castro de Almeida®, Silvia Belém Gongalves? Fabricio Machado®

Resumo

A simulacdo computacional é uma ferramenta bastante utilizada na resolucdo de
equacoes que descrevem sistemas na Engenharia Quimica, bem como na otimizagdo e
acompanhamento de processos. O software Aspen Plus® é um simulador da AspenTech,
lider de simulagdo de processos da industria quimica, presente ha mais de 35 anos no
mercado. Pode ser empregado com o intuito de se obter melhora nos rendimentos e na
produtividade, bem como reduc¢do de custos operacionais. Esse software é abrangente
para a industria quimica, podendo ser usado para modelagem em processos em batelada
e continuos, desde a inovacdo até as etapas de operagdo. Outra finalidade para esse
simulador é a analise de seguranca e de design de equipamentos. O presente trabalho
tem como objetivo utilizar o simulador Aspen Plus® para modelagem e simulacdo do
processo de producdo de etanol, utilizando como matéria-prima a cultivar de arroz BRS
AG. Com a simula¢do avaliou-se o fluxo massico e as fragGes massicas das correntes de
entrada e saida de cada etapa. Para isso, os parametros adotados para a simula¢do foram
as quantidades e os rendimentos obtidos em um estudo preliminar de fermentacao
dessa cultivar de arroz feito em escala de bancada. Com a modelagem e simulagao
proposta, é possivel avaliar e propor uma otimizacdo do processo, visando a produgao
em larga escala.
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Introducao

No século 20, o petréleo, o carvdo e o gas natural tornaram-se a principal fonte
de energia em todo o mundo e a principal base da industria quimica. No entanto, sdo
recursos nado renovaveis, com forte impacto ambiental (Cinelli et al., 2015). A busca
por fontes renovdveis de energia aumenta a cada ano. Dessa forma, o etanol é um
combustivel promissor e tem sido utilizado como fonte de energia por diversos paises
(Scholz; Riley; Cuello, 2013).

Atualmente, os Estados Unidos e o Brasil, sdo os maiores produtores de etanol
combustivel. Os Estados Unidos utilizam o amido do milho como fonte de carboidratos
no processo fermentativo. J& o Brasil, utiliza a sacarose presente na cana-de-acucar
para obtencdo de etanol. Juntos, esses dois paises sdao responsdveis por produzir 84%
do etanol mundial. S6 em 2019, os Estados Unidos produziram mais de 15,7 bilhdes
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de litros de etanol enquanto o Brasil produziu mais de 8,5 bilhdes de litros de etanol
(Renewable Fuels Association, 2020).

A producdo industrial do etanol consiste em um processo de fermentacao,
com conversdao dos aglcares em alcool, por meio de microrganismos. A levedura
Saccharomyces cerevisiae é mais comumente usada para fermentacao de acglcares e
producdo de etanol. Biomassas vegetais amilacea, como milho, cevada, trigo, mandioca
e arroz mostram-se promissoras para a producdo de etanol devido a sua viabilidade
econdmica e disponibilidade (Rani et al., 2010). A Embrapa vem desenvolvendo novas
alternativas para a producdao de etanol. A Embrapa Clima Temperado desenvolveu
uma cultivar de arroz (BRS AG) com finalidade exclusiva para a producdao de etanol
(Magalhdes Junior et al.,, 2015). Essa cultivar é produzida em dareas superalagadas,
onde outras cultivares ndo conseguem crescer. Além disso, o arroz BRS AG apresenta
graos muito grandes, ndo sdo do tipo longos e finos, e possuem uma baixa relacao
de amilose-amilopectina, que resulta em uma qualidade inferior no cozimento, nao se
enquadrando nos padrdes da industria e do consumo brasileiro. Dessa forma, trata-se
da primeira cultivar de arroz destinada a producao de etanol ou a alimentac¢do animal, e
nao ao consumo humano (Magalhdes Junior et al., 2017).

A industria quimica utiliza a modelagem e a simulacdo como ferramentas que
oferecem a possibilidade de prever condigdes operacionais ou simular equipamentos,
sem interferir no sistema operante. Além da economia de insumos, simular um processo
de producdo antes de opera-lo em larga escala também economiza tempo (Silva, 2012).
O software Aspen Plus® é um simulador da AspenTech utilizado na industria quimica
para o desenvolvimento, otimizacdo e acompanhamento de processos, nos quais os
componentes, reagentes e produtos, podem estar nos estados sélidos, liquido e gasoso.
Além disso, com este simulador é possivel avaliar o comportamento de processos
quimicos (batelada ou continuo, em estado estacionario ou dinamico) através dos
balancos de massa, energia e quantidade de movimento, termodinamica, equilibrios
guimicos e cinética das reacdes. O software pode ser utilizado com o objetivo de se
obter uma melhora nos rendimentos e na qualidade dos produtos, bem como melhor
produtividade e redugdo de custos operacionais. Além disso, o programa é utilizado na
otimizacdo de processos em plantas de larga escala (Aspentech, 2020).

As quantidades empregadas e os rendimentos obtidos da fermentacado realizada em
batelada com o hidrolisado de arroz BRS AG em escala laboratorial foram utilizadas como
parametro para modelagem e simulacdo do processo continuo, por meio do software
Aspen Plus®. O objetivo é avaliar as etapas envolvidas no processo de producdo de
etanol, bem como avaliar possivel utilizagdo do modelo proposto para uma producgao de
etanol em grande escala.

Material e Métodos

Simulac¢ao do processo de fermentac¢ao de arroz com Aspen Plus®

Utilizou-se o software Aspen Plus®, simulador da AspenTech para modelagem e
simula¢do do processo continuo de fermentac¢ao da cultivar de arroz BRS AG. Os valores
colocados na simulagao foram os obtidos da fermentacdo do hidrolisado de arroz BRS
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AG realizada em batelada e em escala laboratorial, em um estudo anterior (Almeida,
2017). Os componentes presentes no modelo proposto estdo apresentados na Tabela 1.

Tabela 1. Componentes quimicos presentes no processo do modelo proposto com a utilizagdo do Aspen Plus®.

Formula
Agua H,0
Amido (CH,,0.),
Didxido de Carbono co,
Etanol C,H.OH
Glicerol C,H,0,
Glicose CH,O

6 1276

Para a simulagdo do processo continuo de producgdo de etanol a partir do arroz BRS
AG, utilizou-se a abordagem proposta no fluxograma tipico de um processo de produgao
de etanol em escala industrial. Utilizando como base um processo continuo de producao
de etanol, nos balangos globais descritos considerou-se: j correntes de entrada e saida,
bem como os i componentes de entrada e saida para determinar o balango de massa
global (Figura 1).

ENTO1 RESIDUO
. AGUA .
| entrada AGUAREP > | saida
j entrada PI’OCGSSO ETANOL > ] saida
H20-MUP CO2 R

Figura 1. Esquema simplificado do processo continuo de produgdo de etanol utilizando arroz BRS AG como
matéria-prima.

Levando-se em consideracdo os componentes (i) e as correntes (j) envolvidas no
processo, o balanco global de massa é expresso por:
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onde, NS corresponde ao numero de correntes, NC é o nimero de componentes
e Fi, j representa o fluxo do componente i na corrente j.

Dessa forma, simulou-se a produc¢do de etanol para o arroz BRS AG, adotando-se
as quantidades e os rendimentos obtidos para a fermentagao realizada em um estudo
anterior em laboratério e em batelada como parametro. No estudo anterior base
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experimental para esta simulagao, realizado em laboratdrio, a concentracao inicial de
amido era 120 g/L. A fermentagdo transcorreu por 24h, com temperatura de 32 °C e
agitacdo de 150 rpm, a concentracdo de etanol obtida foi de 29,4 g/L e de glicerol foi
de 7,2 g/L. Esses foram os valores utilizados para a simulagdo destes componentes nas
correntes de saida, tornando-se possivel a obtengao dos fluxos de massa e das fragdes
massicas.

Resultados e Discussao

Simula¢ao do processo de obtencao de etanol a partir do arroz
BRS AG

Apds a simulacdo do processo de obtencao de etanol utilizando como matéria-prima
o arroz BRS AG de acordo com os parametros obtidos em escala de bancada e baseando-
-se no fluxograma proposto na Figura 2, e utilizando a equacao (1) de balanco de massa
determinou-se o fluxo de massa nas correntes de entrada e saida, conforme Tabela 2, e
as fragcdes massicas, conforme Tabela 3.
Amido- 9,997 g'h

Agua— 98,403 g/h
Glicose - 9,569 g/h

_RESOUG ——> Etanol — 8 805 gh
Liquefagédo Sacarificagio %" Fermentagdo e vy o
. — 0411 g
Agl.’la - 300 gh | M 1 I - 02_ 0.374g/n
Amido 36 g/h Tt Ret Agua - 300,026 gh
&— ENTTO1 ] SAMY SAIRCZ
Li—| AGLAREP
G\ICOSB-QSBQQ a/h Agua_ 101.7401 gh

DOMIAM s Agua —297.11 g'h COMPO1

e w SHHA

3

L sacome -
- T4
-|—{sAma —@(—| BCTSEPD1
W01 — AN BOTSEPCZ
SAMKD
30TCOLH
T3
’G SA I
- o
SIME
— e |—<‘.J
] rnsrn }—)I l Agua—3300 g/n
B e
Etanal 90% ‘ ; .
Agua — 99,69
AU =

Figura 2. Fluxograma referente ao processo de produgdo de etanol utilizando arroz BRS AG como matéria-prima, com

os respectivos fluxos e fragdes mdssicas das correntes de entrada e saida.
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Tabela 2. Fluxo de massa nas correntes de entrada e saida da simulagdo proposta para o arroz BRS AG.

H20

ENTO1 AGUAREP " SAIROL SAIR02 RESIDUO AGUA ETANOL

Componentes -MUP Cc0o2 h

P ©h)  @h e G @M @m o em) e O2EN
ETANOL 0 0 0 0 8,805 0 5512 3,293  2,09E-05
GLICOSE 0 0 0 28,892 0 9,569 0 0 0
co2 0 0 0 0 8,411 0 8149 0,053 0,209
AGUA 300 101,74 3300 297,111 300,026 98,403 3599,72 0,309  0,0013
GLICEROL 0 0 0 0 2,154 0 2,154 0 1,81E-12
AMIDO 36 0 0 9,997 0 9,997 0 0 0
02 0 0 0 0 0,374 0 0371 0,0014 0,0018
Tem’:fc';'t“'a 25 32 15 60 32 60 15,36 35 15,31
Pressdo (atm) 1 1 1,5 1 1 1 1,2 3 1,2

Tabela 3. FragGes massicas nas correntes de entrada e saida da simulagdo proposta para o arroz BRS AG.

Componentes ENTO1 AGUAREP H,0-MUP SAIR0O1  SAIR02 RESIDUO AGUA ETANOL

ETANOL 0 0 0 0 0,028 0 0,002 0,901  9,88E-05
GLICOSE 0 0 0 0,086 0 0,081 0 0 0
co, 0 0 0 0 0,026 0 00023 0015 0,985
AGUA 0,893 1 1 0884 0938 0834 099 0085  0,0059
GLICEROL 0 0 0 0 0,007 0 0,0006 0 8,53E-12
AMIDO 0,107 0 0 0,03 0 0,085 0 0 0

o, 0 0 0 0 0,001 0 0,000l  0,0004  0,0086
Tem':fcr)at”'a 25 32 15 60 32 60 15,36 35 15,31
Pressdo (atm) 1 1 1,5 1 1 1 1,2 3 1,2

A primeira etapa do processo consiste na hidrélise do amido a glicose, para posterior
fermentacdo. Para as hidrdlises enzimaticas realizadas no reator em escala laboratorial,
adotou-se que 80% da composi¢cdo do arroz corresponde amido, o fluxo mdssico do
componente Amido na corrente de entrada (ENTO1 — Figura 2) corresponde a 36 g/h,
e a 300 g/h de agua (Tabela 2). A mistura é adicionada ao sistema a uma temperatura
ambiente, 25 °C e pressao de 1 atm. Para a liquefacdo do amido, a mistura é aquecida
a 90 °C por meio do primeiro trocador de calor (TO1). Ao atingir a temperatura de
interesse, a enzima Termamyl 2X (fornecida pela Novozymes) é adicionada ao sistema,
e a reacao transcorre por 1 hora. Para a etapa de sacarificacdo, a mistura é resfriada
para 60 °C por meio do segundo trocador de calor (T02). Adiciona-se a enzima AMG
300 mL (fornecida pela Novozymes) e a reacdo transcorre por 3 horas. A reacdo quimica
envolvida no processo de hidrélise é dada por:
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(CoH1005)n + (H;0)y, » CsH1,04 (2)
Amido Agua Glicose

Apbs a liquefacdo e sacarificacdo do amido a glicose, o fluxo massico na corrente de
saida do reator (SAIR01) de glicose de 28,892 g/h, de agua é de 297,11 g/h e de amido ndo
hidrolisado é de 9,997 g/h. A corrente é adicionada ao sistema de centrifugacdo (CENT)
para remoc¢ao do amido ndo hidrolisado, eliminado pela corrente de saida RESIDUO.
O fluxo massico de amido nessa corrente é de 9,997 g/h. Além disso, 98,403 g/L de
agua e 9,569 g/h de glicose também sdo removidas na corrente RESIDUO, apenas para
obtencdo dos rendimentos das fermentacdes realizadas anteriormente em reator.

O hidrolisado antes de ser transferido ao reator de fermentacgdo, passa pelo trocador
de calor (T03) para diminuicdo da temperatura de 60 °C, temperatura oriunda da etapa
de sacarifica¢do, para 32 °C. Uma corrente nomeada de AGUAREP com 101,740 g/h de
agua é adicionada ao fermentador (R02) para reposi¢cdo da agua retirada na etapa de
centrifugacdo e para manter o fluxo de 4dgua inicial de 300 g/h. As rea¢des envolvidas no
processo de fermentacdo da glicose a etanol e glicerol s3o:

CeH1,06 — 2C,HsOH + 2 CO, (3)
Glicose Etanol Didxido de carbono

C6H1206 + 2 H20 - 2 63H803 + 02 (4)
Glicose  Agua Glicerol  oxigénio

Apds reacdo de fermentacao, a corrente de saida do reator (SAIR02) apresenta fluxo
massico de etanol de 8,805 g/h, 2,154 g/h de glicerol, 8,411 g/L de didxido de carbono,
0,374 g/h de oxigénio e 300,026 g/h de agua. Os fluxos obtidos de etanol e glicerol
correspondem aos valores das concentragdes de etanol (29,4 g/L) e glicerol (7,2 g/L)
para a fermentacdo do arroz BRS AG. Apds o processo fermentativo, a corrente de saida
do fermentador (SAIR02) segue para as etapas de separacdao em vasos flash (SEPO1 e
SEPOQ2) para recuperagdo de correntes ricas em CO,, colunas destilagdo (COLO1 e COLO2)
para obtencdo de uma corrente rica em etanol de concentracdo proxima ao ponto de
azedtropo em misturas etanol/agua, e uma torre de absorcdo para purificacdo final
da corrente global de CO, no processo. A Tabela 4 apresenta as fragbes massicas, das
principais correntes de entrada e saida da simulacdo proposta para o arroz BRS AG para
compreensdo das etapas de separacao e purificacdo.

No primeiro vaso de separacao flash, nomeado de SEP01, a maior fracdao de didxido
de carbono (0,934) sai na corrente de topo (TOPSEPQO1), por ser o componente mais
leve, e segue para o compressor (COMPO01), seguindo para o processo de purificacdo do
CO,. A 4gua e o etanol saem do separador SEPO1, cuja corrente de fundo (BOTSEPO1)
também apresenta pequenas fracdes de CO, e glicerol, e seguem até o segundo
separador (SEP02). A fragdo de CO, que ainda continha na corrente BOTSEPOQ1, sai pelo
topo do vaso flash (SEP02) para o processo de purificagdo do CO,, por meio da coluna
de absorcdao (COLO3, contendo trés estagios tedricos de separacdo). As fracOes de agua
e etanol seguem para a coluna de destilagdo COLO1 (contendo 10 estagios teoricos
de separacdo). A maior fracdo de agua sai na corrente BOTCOLO1, da parte inferior da
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coluna (COLO1), até a coluna de absorcdo (COLO3) para ser utilizada na purificacdo do
CO,. O etanol e uma fragdo menor de agua saem do topo da coluna COLO1, por meio
da corrente TOPCOLO1 até a coluna COL0O2 (contendo 20 pratos tedricos), onde ocorre
a separagao do etanol pelo topo da coluna com uma fragao de 82%, e a agua pela
parte inferior da coluna, com uma fragdo massica de 9%. O etanol segue pela corrente
ENTSEPO3 até o terceiro separador (SEP03), e é obtido apds o processo com uma fragao
massica de 90%.

Tabela 4. Fragdo massica em algumas correntes de entrada e saida da simulagdo proposta para o arroz
BRS AG.

Componentes  SAIRO2  TOPSEPO1 BOTSEPO1 BOTSEP02 TOPCOLO2 ENTSEPO3 ~ AGUA  ETANOL co2
ETANOL 0,028 0,006 0,028 0,028 0,824 0,824 0,002 0,901  9,88E-05
GLICOSE 0 0 0 0 0 0 0 0 0
co2 0,026 0,934 0,001 0,001 0,09 0,09 0,002 0,015 0,985
AGUA 0,938 0,02 0,964 0,964 0,077 0,077 0,996 0,085 0,006
GLICEROL 0,007 895610 0,007 0,007 405667 405667 0,001 0 8,53E-12
AMIDO 0 0 0 0 0 0 0 0 0
02 0,001 0,039 0 0 0,008 0,008 0 0 0,009
Tem’:fé)at“'a 32 32 32 75 80,43 50,54 15,36 35 15,31
Pressdo (atm) 1 1 1 2,3 1,2 3 1,2 3 1,2

As correntes com o componente CO, se encontram no misturador MIX02 e seguem
para a coluna de absor¢cdo COLO3 por meio da corrente SAIMIX02. Uma corrente com
fluxo méssico de 3300 g/h de 4gua é adicionada a COLO3 para purificagdo do CO,. Ao
final do processo, o CO, apresenta fragdo massica de 98,5%. A agua sai do processo com
uma fracdo mdssica de 99,6%.

Nas simulacdes realizadas com arroz BRS AG, tantos nas colunas de destilacdo quanto
nas colunas de absorcdo, foram empregados modelos rigorosos de separacdo usados
para a resolucdo do sistema de equacdes MESH, que corresponde aos balancos de massa
(M), equilibrio termodinamico (E), somatodrio das fracdes molares (S) e entalpia (H).

A analise preliminar para o processo de obtencado de etanol, utilizando como matéria-
-prima o arroz BRS AG, por meio da simulagdo com o simulador Aspen Plus® demonstrou
0s processos quimicos e os balancos de massa envolvidos. Dessa forma, o modelo pode
ser adotado objetivando-se a simulacdo do processo em escalas maiores, bem como
para otimizacdo do processo.

Conclusoes

O simulador Aspen Plus® mostrou-se eficaz na modelagem e simulacdo do processo
continuo de producdo de etanol utilizando o arroz BRS AG como matéria-prima. O
modelo proposto mostrou-se coerente com todo o processo descrito, uma vez que
considerou todas as correntes de entrada, trocadores de calor, sistema de centrifugacao,
fermentador, sistema de separacdo em vaso flash, coluna de destilacdo e correntes de
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saida. Dessa forma, o modelo pode ser utilizado para simular um processo de producao
de etanol em escala industrial, considerando tanto as etapas de hidrélise e fermentacao,
como as etapas de destilagao e purificacao.

Os parametros utilizados na simulagdo foram obtidos de um estudo preliminar, no
qual realizou-se a fermentac¢ao do hidrolisado de arroz BRS AG em escala de bancada.
Dessa forma, o valor adotado na corrente de entrada das componentes dgua e amido
corresponderam as quantidades utilizadas na fermentacdao. Os valores das correntes
de saida corresponderam as concentracdes finais obtidas de etanol e glicerol na
fermentacao realizada em laboratdrio.

A partir dos resultados da simulacdo foram obtidos os fluxos massicos e as fragdes
massicas das correntes de entrada e saida de cada etapa. Dessa forma, o modelo
pode ser utilizado para otimizacdo do processo e/ou para avaliagdo do rendimento e
produtividade em escala industrial.
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