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RESUMO

Este trabalho tem como objetivo simular o processo de separacao de dioxido de carbono (CO2)
utilizando membranas, por meio do simulador COCO integrado ao software Scilab. A separagdo
de CO2 ¢ uma técnica relevante para reduzir os impactos ambientais causados pela emissao
desse gas em processos industriais. A metodologia adotada baseia-se na modelagem do
processo de separagdo de CO2 a partir de um estudo pré-existente, com foco na eficiéncia do
processo em condigdes operacionais especificas. A simulagdo foi realizada através de balangos
de massa e energia, e os resultados obtidos foram comparados com a literatura, mostrando que
a separagao do CO2 apresentou bons resultados, com uma significativa concentragdo de CO2
no permeado ¢ uma redugdo substancial na corrente de retento. No entanto, a utilizagdo do
COCO e Scilab revelou-se desafiadora, devido a falta de documentacdo técnica e suporte
limitado, o que torna essa alternativa menos atrativa em comparacdo com softwares comerciais
como HYSYS e Aspen Plus. O estudo conclui que o uso do COCO pode ser valido em situagdes
em que os custos de licenciamento de softwares comerciais sdo invidveis, especialmente em
pequenas empresas ou contextos académicos, mas que, em ambientes industriais mais

exigentes, solugdes comerciais oferecem maior precisao e suporte.

Palavras-chave: Separacdo de didxido de carbono, membranas, simulagdo de processos,

COCO Simulator, Scilab e engenharia quimica



ABSTRACT

This work aims to simulate the carbon dioxide (CO2) separation process using membranes,
through the COCO simulator integrated with the Scilab software. CO2 separation is a relevant
technique to reduce the environmental impacts caused by the emission of this gas in industrial
processes. The adopted methodology is based on modeling the CO2 separation process from a
pre-existing study, focusing on the efficiency of the process under specific operational
conditions. The simulation was performed through mass and energy balances, and the results
obtained were compared with the literature, showing that CO2 separation presented good
results, with a significant concentration of CO2 in the permeate and a substantial reduction in
the retentate stream. However, the use of COCO and Scilab proved to be challenging due to the
lack of technical documentation and limited support, making this alternative less attractive
compared to commercial software like HYSYS and Aspen Plus. The study concludes that the
use of COCO may be valid in situations where the licensing costs of commercial software are
unfeasible, especially in small companies or academic contexts, but in more demanding

industrial environments, commercial solutions offer greater precision and support.

Keywords: Carbon dioxide separation, membranes, process simulation, COCO Simulator,

Scilab, chemical engineering.
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1 INTRODUCAO

Atualmente a civilizagdo demanda diversos bens consumiveis como alimentos,
tecnologia, vestuario e produtos quimicos. Devido a essa grande e crescente demanda ¢
necessario um aumento produtivo por parte das indudstrias no geral.

Contudo, esse aumento na producdo muitas vezes resulta na geracdo de diversos
subprodutos e até¢ mesmo residuos, sendo um deles o diéxido de carbono.

O dioxido de carbono € um gas presente em grande quantidade na atmosfera terrestre.
No entanto, diversos estudos indicam que o aumento de sua concentracdo pode afetar as
condi¢des climaticas do planeta, como demonstrado no estudo do Ministério da Ciéncia,
Tecnologia e Inovacdes (MCTI, 2025).

Nos ultimos anos, politicas ESG (Environmental, Social and Governance), voltadas para
a sustentabilidade ambiental, social ¢ de governanca, tém sido implantadas nas maiores
empresas do Brasil e do Mundo, como por exemplo a meta NetZero do grupo JBS, tendo como
objetivo de zerar o balanco de emissdes de gases causadores do efeito estufa.(JBS, 2024).

A multinacional BASF também tem demonstrado empenho em atingir metas
sustentaveis, como a criacao de mais de 1.000 produtos com pegada de carbono neutra, ja em
circulagdo em 2024 (BASF, 2024a). Além disso, a empresa revelou seu plano de neutralidade
de carbono até 2050, destacando marcos voltados para uma economia circular (BASF, 2024b).

Surge entdo uma necessidade industrial de melhoria dos processos que envolvem a
geracdo do dioxido de carbono, buscando atingir melhores patamares de aspectos ambientais
no tocante a esse material. Contudo, em diversos casos ndo ¢ possivel diminuir ou evitar a
geragdo, sendo necessario entdo separar este componente para que ele seja utilizado em outros
setores pertinentes.

Diversos processos podem ser utilizados para realizar a separacdo do didxido de carbono
de uma corrente de gas, como por exemplo a separagao por membranas, sendo esse um processo
mais econdmico no quesito de consumo de dgua e energia.

A realizag@o de um estudo sobre esse processo de separagdo pode ser feita por softwares
de simulagao de processos, como ANSYS, Aspen HYSYS e Honeywell UniSIM por exemplo.
Contudo, todos os softwares citados necessitam de licenga para seu uso comercial, portanto
uma simulac¢do feita em software open source como o CAPE-OPEN to CAPE-OPEN(COCO)
pode trazer diversos beneficios no tocante a facilidade de replicagdo e uso nas industrias.

Um desafio dessa pesquisa ¢ que o COCO ja possui um modulo de separagdo por

membranas implementado. Portanto, serd necessario utilizar um modelo do tipo BlackBox,
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disponibilizado pelo software, para a modelagem especifica do sistema (COCO SIMULATOR,
2024).

Por ser um software de comunicagdo aberta, o COCO possui suporte para integracao
com o Scilab, uma alternativa gratuita e similar ao Matlab. Essa integragao ¢ viavel por meio
da ferramenta Scilab CAPE-OPEN Unit Operation, que permite a criagdo de modulos
personalizados em ambientes de simulacdo compativeis com CAPE-OPEN (AMSTERCHEM,
2024). Estudos demonstram que essa abordagem ja foi aplicada na simulagdo de processos de
separacao de CO: por membranas (Alqaheem e Alobaid, 2024).

O trabalho sera estruturado em uma revisao da literatura sobre topicos pertinentes a
simulagdo de processos quimicos, membranas de separagdo, tecnologias de separagdo de CO:
e ferramentas de simulacdo. Na metodologia, serdo descritos o sistema de separagdao de COz, o
desenvolvimento do moédulo de membrana, sua integragdo com o COCO e os testes de
validagdo. Por fim, serdo apresentados os resultados, a discussao e a conclusao do estudo.

O trabalho sera estruturado em uma fundamentagao tedrica sobre topicos pertinentes a
simula¢do de processos quimicos, membranas de separagdo, tecnologias de separagdo de CO:
e ferramentas de simulacdo. Na metodologia, serdo descritos o sistema de separa¢do de COz, o
desenvolvimento do médulo de membrana, sua integragdo com o COCO e os testes de

validagdo. Por fim, serdo apresentados os resultados, a discussao e a conclusao do estudo.



2  OBJETIVO

Este trabalho tem como objetivo simular o processo de separacao de CO, utilizando o
simulador COCO de forma integrada ao Scilab e comparar os resultados com a literatura. A
justificativa para este estudo estd na relevancia de ferramentas de simulacdo acessiveis e de baixo
custo como alternativa a softwares comerciais.

2.1 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Reproduzir a modelagem de um processo de separacao por membranas com base
no estudo base;

e Implementar o modelo matematico no Scilab para simular o comportamento da
separacao da membranaz;

e Integrar o modulo desenvolvido ao ambiente COCO.

e Comparar os resultados obtidos com dados da literatura.

e Identificar limitagdes e desafios na utilizagdo de softwares open source para

simulagdo de processos quimicos.



3 FUNDAMENTACAO TEORICA

3.1 Simulacio de Processos Quimicos

A evolucao dos processos quimicos esta diretamente relacionada as sucessivas revolugoes
industriais (Silva et al. 2018). A Primeira Revolu¢ao Industrial (século XVIII) introduziu a
mecanizagdo da produgdo com o uso de maquinas a vapor, substituindo o trabalho artesanal. A
Segunda Revolucao Industrial (final do século XIX e inicio do século XX) foi marcada pela
introducao da eletricidade, da producao em massa e do crescimento acelerado da industria
quimica, com a sintese de novos materiais e produtos como fertilizantes, corantes e explosivos
(Magalhdes; Vendramini, 2018). Nesse contexto, a engenharia quimica comegou a assumir um
papel central no desenvolvimento industrial, atuando na criacdo e controle de processos
quimicos em larga escala.

Com a Terceira Revolu¢ao Industrial, também conhecida como Revolu¢do Técnico-
Cientifica, houve o surgimento da automagdo e da informatizagdo dos processos produtivos,
impulsionando o uso de sensores, controladores l6gicos programaveis (CLPs) e sistemas de
controle distribuido (DCS) (Lu; Morris; Frechel, 2017). Essa fase intensificou a presenga da
engenharia quimica nos processos industriais por meio de ferramentas de controle mais precisas
e sistemas automatizados.

Atualmente, a Quarta Revolugdo Industrial, ou Industria 4.0, integra tecnologias fisicas e
digitais, como a Internet das Coisas (IoT), inteligéncia artificial (IA), computa¢do em nuvem e
andlise de dados em tempo real. Esse movimento foca no desenvolvimento de sistemas
ciberfisicos (CPS) e sistemas ciberfisicos de produgao (CPPS), essenciais para a construgdo de
fabricas inteligentes (Zhou; Liu; Zhou, 2015).

Ainda segundo os autores, esses sistemas possibilitam a integracdo horizontal, vertical e
de ponta a ponta dos processos produtivos, o que resulta em melhorias significativas na
eficiéncia, seguranca e sustentabilidade dos processos. Além disso, viabilizam simulagdes
preditivas, otimizagdo em tempo real e a tomada de decisdes baseada em dados. No entanto, a
implementagdo desses sistemas envolve desafios, como a padronizacdo e a gestao eficiente dos
novos processos. A Figura 1 ilustra as quatro revolucdes industriais e sua relagdo com os

avangos tecnologicos.



Figura 1: As quatro revolugdes industriais
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Fonte: MAGALHAES; VENDRAMINI (2018, p. 42).

O papel do engenheiro quimico na Industria 4.0 torna-se mais estratégico, pois envolve
ndo apenas o dominio dos processos fisicos e quimicos, mas também a capacidade de integrar
sistemas inteligentes de controle e modelagem digital, contribuindo para processos produtivos
mais robustos, adaptaveis e energeticamente eficientes (PORTILLO, 2025).

Diante desse cendrio, torna-se essencial compreender como as competéncias da

engenharia quimica estdo sendo redefinidas para atender as exigéncias da nova era industrial.

3.2 Simulagio de processos quimicos

A simulacdo de processos quimicos € uma técnica essencial na engenharia quimica, pois
permite a modelagem computacional de sistemas industriais para fins de analise, otimizacao e
controle. Com base em modelos matematicos, ela representa 0 comportamento de processos
quimicos complexos, possibilitando estudos que seriam inviaveis, caros ou perigosos se
realizados diretamente em ambiente experimental. No contexto da Induastria 4.0, essa
ferramenta torna-se ainda mais relevante ao integrar tecnologias digitais que aprimoram a
eficiéncia, a seguranca e a sustentabilidade dos processos industriais.

Segundo Briddell (1974, apud Motard; Shacham; Rosen, 1975), a simulag@o consiste na
representacdo matematica de um processo quimico, utilizada para prever seu desempenho,
geralmente por meio de softwares especializados. Essa pratica tem se consolidado tanto na
academia quanto no setor industrial, especialmente em simulagdes em estado estacionario.

No Brasil, embora o interesse por essa tecnologia venha crescendo, ainda hd uma
dependéncia tecnoldgica significativa. Conforme destaca Souza (1985), o surgimento dos
microcomputadores na década de 1980 foi um marco importante, pois tornou essas ferramentas

mais acessiveis a pequenas e médias empresas, devido ao seu menor custo e maior flexibilidade.



Entre suas aplicagdes mais relevantes esta a realizacdo de testes virtuais, que permitem
antecipar o comportamento do sistema em diferentes condi¢des operacionais € comparar 0s
resultados com dados reais ou histdricos, contribuindo para decisdes mais seguras e eficientes

(Khalid et al., 2021, p. 34-35).

3.3 Tecnologias de Separacao de CO:

A escolha da tecnologia ideal para separacdo de CO: depende de diversos fatores
operacionais € econdmicos, como pressao e temperatura do processo, composicao da mistura
gasosa, pureza desejada e custos envolvidos. As quatro tecnologias principais — absor¢ao
quimica, adsorc¢do fisica, processos criogénicos e separacdo por membranas — apresentam
diferentes mecanismos, eficiéncias e aplicagoes.

A absorc¢do quimica, amplamente empregada em unidades de tratamento de gas natural
e usinas termelétricas, destaca-se pela sua eficacia, embora envolva elevado custo energético
devido a regeneragao do solvente, além de problemas como a corrosao dos equipamentos (Silva,
2018). A adsorcdo fisica surge como uma alternativa promissora, com menor consumo
energético e regeneracao eficiente dos adsorventes; contudo, sua performance pode ser afetada
pela umidade e temperaturas elevadas (Silva, 2014; Silva, 2020).

Os processos criogénicos sao recomendados para correntes com alta concentragdo de
CO:2 e quando se requer elevada pureza, mas demandam investimentos significativos em
equipamentos e infraestrutura térmica (Arruda, 2018). J4 a separacdo por membranas tem se
destacado por sua opera¢do continua, facilidade de escalonamento e menor consumo
energético, embora ainda enfrente desafios relacionados a seletividade e durabilidade dos
materiais (Tonon, 2022).

O processo de separagcdo por membranas baseia-se no uso de barreiras artificiais que
separam componentes de uma mistura segundo suas propriedades fisico-quimicas. Esse método
pode substituir tecnologias tradicionais como absor¢do, adsor¢cdo e processos criogénicos
(Ebner e Ritter, 2009). Nele, a alimentagdao ocorre de forma tangencial a superficie da
membrana, sendo que a baixa pressdo do lado permeado favorece a passagem seletiva de
determinados componentes.

As principais modalidades incluem microfiltracao, pervaporagdo e separagdo de gases.
As membranas tém ampla aplicacao industrial, especialmente nos setores de petroleo e gas,
devido ao baixo custo e facilidade de implementacdo. Embora relativamente recente, sua
aplicacdo comercial intensificou-se a partir da década de 1980, especialmente na remogao de

CO: (Ferreira et al., 2021).



Entretanto, a modelagem de processos com membranas exige atengdo, ja que a extrapolagdo
dos dados para outras condi¢des operacionais pode comprometer os resultados. Assim, a
modelagem precisa e condizente com a realidade ¢ essencial para o projeto seguro e eficaz de
sistemas de separacdo por membranas.

As equagdes fundamentais desse processo ja foram amplamente descritas na literatura e
validadas por diferentes pesquisadores, considerando varidveis como seletividade, geometria

do modulo e regime de escoamento.

3.3.1 Separagdo de CO: por membranas

Nos ultimos anos, a separa¢do de CO2 por membranas tem ganhado destaque diante da
crescente demanda por tecnologias de captura de carbono mais eficientes. Pesquisas recentes
tém se concentrado no desenvolvimento de novos materiais com alta seletividade, estabilidade
e permeabilidade.

Liu et al. (2023), por exemplo, desenvolveram membranas compostas ultrafinas
utilizando copolimeros anfifilicos em camadas intermediarias, resultando em melhorias
significativas na captura seletiva de CO.. Zhao et al. (2023) investigaram o uso de estruturas
metal-organicas (MOFs) tanto na adsor¢do quanto na separagdo por membranas, ressaltando
seu potencial para a captura de COx.

Gkotsis et al. (2023) revisaram as principais inova¢des em membranas hibridas e
compostas aplicadas a captura pds-combustdo, destacando os avancos em materiais e técnicas
de fabricagdo. Dong et al. (2024) propuseram uma nova membrana composta de MXene/rGO,
cuja estrutura apresentou elevada seletividade e permeabilidade para a separagao H2/CO-. Por
fim, Zhao et al. (2025) analisaram métodos de modificacdo de membranas MXene voltados a
otimizagdo da separag¢do de CO-, refor¢ando a relevancia desses materiais na descarboniza¢ao
industrial.

Abaixo, a Tabela 1 resume as principais caracteristicas técnicas das quatro abordagens.
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Tabela 1: Comparativo entre as Tecnologias de Separacdao de CO2

Tecnologia Mecanismo Vantagens Desvantagens Aplicagoes
Tipicas
Absorgao Reac&o com Alta eficiéncia: Alto consumo Termelétricas,
Quimica solventes (ex. Tecnologia de energia; plantas
MEA) consolidada Corroséao quimicas
Adsorgao Interacbes Regeneragéao Menor Tratamento de
Fisica fisicas com facil; seletividade; gas natural
superficies Baixo consumo Sensivel a
energético umidade
Criogénico Condensacgao Alta pureza do | Custo elevado; Industrias de
por resfriamento CoO, Operacgao CO, de grau
complexa alimenticio
Membranas Difusdo seletiva Modular: Seletividade Refino, biogas,
Seletivas em membranas Continua; limitada; industrias
Menos energia Sensivel a emergentes
contaminagao

fonte: Autoria propria

3.4 Simuladores de processos

Entre os principais softwares de simulagdo de processos quimicos, destacam-se o Aspen

Plus e 0 Aspen HYSYS, ambos desenvolvidos pela AspenTech.

O Aspen Plus ¢ amplamente utilizado para modelar processos quimicos em estado

estaciondrio, sendo eficaz na representacao de operacdes complexas, como reagdes quimicas,

separagoes e trocas térmicas, especialmente em setores como o quimico e farmacéutico (Yadav

et al., 2020).

Ja o Aspen HYSYS ¢ voltado principalmente para a indastria de petroleo e gas,

oferecendo recursos robustos para simulagdes em estado estacionario e dindmico, incluindo o

processamento de gas natural e operagdes de refino (Motard, Shacham & Rosen, 1975).

Embora amplamente utilizados na industria, seus altos custos de licenciamento dificultam

a aquisicao por pequenas e médias empresas sem comprometer sua saude financeira.

Em contrapartida, simuladores de processos de codigo aberto, como o COCO, surgem como

uma alternativa viavel, oferecendo recursos robustos para modelagem de processos quimicos

em estado estaciondrio. De acordo com a documentagdo oficial do COCO (CAPE-OPEN to

10
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CAPE-OPEN Simulator, 2025) O COCO ¢ um simulador de estado estacionario de codigo

aberto, composto por diversos modulos, entre eles:

® COFE (the Cape-Open Flowsheet Environment) — Ambiente grafico para modelagem
de fluxogramas quimicos, utilizando um algoritmo sequencial baseado em fluxos de
tear. Permite visualizar as informacoes de cada fluxo, realizar conversoes de unidades e

utilizar fluxogramas como operagdes unitarias.

e TEA (Thermodynamics for Engineering Applications) — Mddulo baseado na biblioteca
de termodinamica do ChemSep, contendo um banco de dados com 550 compostos
quimicos. Permite o calculo de mais de 100 propriedades fisicas e termodinamicas por

meio de resolucdo analitica ou derivada numérica.

e COUSCOUS (CAPE-OPEN Unit-operations) — Modulo que disponibiliza operacdes
unitarias basicas, como misturadores, trocadores de calor, compressores e reatores
quimicos. Inclui também o ChemSep-Lite, uma versdo simplificada para calculo de

equilibrios quimicos em processos de destilagdo.

e CORN (CAPE-OPEN Reaction Numerics) — Biblioteca voltada para a especificacdo da
cinética de reagdes e equilibrio quimico. Pode ser utilizada em reatores simples, como

CSTRs e reatores de fluxo pistao (PFR), em conjunto com o COUSCOUS.

Outro simulador de codigo aberto amplamente utilizado no meio académico ¢ o DWSIM,
desenvolvido em .NET e compativel com multiplas plataformas, como Windows, Linux e
Android. O DWSIM possui uma interface grafica moderna, suporte a diversos modelos
termodinamicos (como Peng-Robinson, NRTL e UNIFAC), além de ferramentas para anélise
de sensibilidade, simulacdes dindmicas e calculo de propriedades termofisicas com base em
bancos de dados confidveis. Sua estrutura modular e intuitiva tem ampliado sua adogdo em
universidades e centros de pesquisa para ensino e projetos de pequeno porte (DWSIM, 2025).

No entanto, o COCO foi escolhido para este trabalho devido a sua integragao nativa com o
padrao CAPE-OPEN, que permite a modelagem de processos unitarios € a criacdo de novos
modulos de maneira personalizada. Gragas a compatibilidade com o padrao CAPE-OPEN, ¢
possivel modelar novos processos unitarios e integra-los ao COCO.

Uma alternativa para essa modelagem ¢ o uso do software Scilab, uma versdo gratuita e
semelhante ao MATLAB, permitindo a integragdo da modelagem e resolucdo numérica do
Scilab com as funcionalidades e bibliotecas do COCO.

11
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Um exemplo relevante ¢ o estudo de caso do design de uma planta de produgdo de
ciclohexano, no qual o COCO foi utilizado para otimizar as operagdes e modelar processos
complexos da industria quimica (Martinez-Diaz et al., 2022). Em projetos de processos
industriais sustentaveis, a combinagao do COCO e Scilab tem sido uma ferramenta poderosa,
proporcionando simulagdes que consideram aspectos como eficiéncia energética e viabilidade
econdmica (Gongalves, 2011). Além disso, o uso integrado desses softwares também foi
explorado na proposta de uma rota de producao de etileno glicol, onde a comunicagdo entre o
Scilab e 0 COCO permitiu a modelagem detalhada do processo, evidenciando a relevancia desta
interagdo para a otimizacdo e inovagdo de processos quimicos industriais (Menezes; Souza,
2018). Essas aplicagdes destacam o potencial do COCO e Scilab como ferramentas de
simulagcdo em pesquisa e desenvolvimento de processos quimicos, oferecendo solugdes tanto

para a academia quanto para a industria.
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4 METODOLOGIA

Este trabalho tem como objetivo reproduzir um estudo ja existente na literatura,
intitulado "Development of a membrane process in CAPE-OPEN to CAPE-OPEN (COCO)
simulator for carbon dioxide separation”, desenvolvido por Algaheem e Alobaid, (2024).

As condicdes de operagdo adotadas neste estudo foram baseadas no trabalho de Merkel
et al (2010). Considerou-se uma membrana de material perfluorado com permeancia de 1000
GPU, Gas Permeation Unit. Seletividade entre o didxido de carbono e o nitrogénio sera de 50.
O gés combustivel utilizado no processo ¢ composto por 13% de gés carbonico em base molar
e nitrogénio.A vazdo da corrente de alimentagdo foi definida como 500 m3/s em uma
temperatura de 50°C, uma pressdo elevada de 1 a 5 bar, se utilizando de um compressor,
fornecendo forca para que o gés seja transportado pela membrana, e um expansor apds o
processo para reduzir a pressdo novamente para 1 bar.

A modelagem do sistema de separacdo por membrana foi desenvolvida no Scilab, e
exige a realizagdo de um balango de massa para descrever o comportamento dos componentes

ao longo da membrana.
x; Ny = Yp Np + x; N, (1)

Onde x; representa a fragdo molar do componente i, y,€ a fragdo molar do permeado
(neste caso, o didxido de carbono) e x;. ¢ a fragdo molar do retento, considerando que ndo havera
acumulo de massa no sistema. A equagdo (1) pode ser reescrita em fun¢do da permeancia e da

area da membrana, permitindo uma descri¢do mais detalhada do processo de separagao.

Vo Np=xiNi_err=QA(xPi_pr) (2)

Onde Q ¢ a permeancia em (kmol m~2h™1kPa™1), A é a 4rea da membrana (m?), é o
ultimo termo sendo a diferenca de pressdo através da membrana (kPa). Onde P; € a pressdo na
corrente de alimentagdo, ¢ P, € a pressdo na corrente de permeado. No presente estudo, o
permeado sai a 1 bar, enquanto o retento se mantém a 5 bar.

A diferenca de pressdo através da membrana pode ser estimada pela equagdo (3):

Xi+Xy

(xPi - pr) = [xixr(T)]l/gpi - prp (3)
13
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A soma das fragdes molares na alimentagdo, no permeado e no retento deve satisfazer

as equacgdes de fechamento de balango:

=LYl =13y, =1 @)

Devido a natureza nao linear da equacdo (3), serd necessario utilizar um método
numérico para encontrar a solu¢do. O método de Newton-Raphson ¢ uma abordagem eficiente
para resolver esse problema, pois permite encontrar as raizes de fung¢des de forma iterativa. O

limite de permeabilidade do didxido de carbono 6y, € nitrogénio 6,4, pode ser obtido pelas

equacoes:
_ Y
6y = oy (5)

Além disso o as vazdes de permeado e retento sdo calculadas por:

Ny = Xi1 9g1ni1 + X2 9g2ni2 (6)

N, =n; — Ny (7

Portanto as fragdes molares do permeado e retento podem ser calculados da seguinte

forma:
0 Xin;
yp =L ®)
Xini—ypn
=Tl ©)

ny

Em seguida o limite de permeabilidade (6,.) pode ser reescrito em fun¢do da equacgdo (2) e (3):
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A iTAr
O = 2 ([ D3P, — y, Py} (10)

Xing

Para garantirmos a convergéncia do sistema o limite de permeabilidade calculado ¢ deve
ser igual ao valor inicial g da equacao (5), isso significa que ele deve variar até proximo ao

limite calculado ¢, e podemos definir o erro como:
Fungdo erro = (8, — 6,)* (11)

A funcdo erro deve tender a zero para que haja convergéncia em todo o sistema. Sendo
que para verificar a convergéncia pode-se estabelecer um erro menor que 1077, isso significa
que o erro absoluto |6, — 6| menor que 0, 0003.Apds a o balango de massa € necessario estimar
a temperatura de saida do permeado, pois devido a queda de pressao teremos uma redugdo do

calor na corrente, portanto temos o balanco de energia determinado por:
TlFHF = anp +TLRHR (12)

O codigo foi escrito utilizando Scilab, e encontra-se no apéndice, através de uma API,
Interface de Programacdo de Aplicagdes, tornando mais facil a utilizagdo do mesmo.
A APl utilizada pode ser encontrada no site da amsterCHEM,

https://www.amsterchem.com/downloads.html, a mesma conta com um instalar para sistemas

Windows e também pode ser realizado o pedido de uma chave de acesso para estudantes. Apds
a instalacdo a operacdo unitaria com integracdo a Scilab ficara disponivel junto das demais do
pacote basico do COCO.

O fluxograma a seguir representa como o trabalho foi estruturado e como foi feita a

modelagem do sistema:

15
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Figura 2: Fluxograma do processo de modelagem da simulagao.

Revisdo Bibliografica

(Algaheem e Alobaid, 2024)

Defini¢do das Propriedades da Membrana

(Merkel et al., 2010)

Desenvolvimento do Modelo Matematico no Scilab

|¢

(Balango de massa e energia)

|¢

Criacdo da Operagdo Unitaria Personalizada (BlackBox)

(API AmsterCHEM)

|¢

Integra¢do do Modulo ao COCO

(Via CAPE-OPEN)

A 4

Execucdo da simulagdo no COCO

Analise dos resultados e comparagao com a literatura

fonte: Autoria prépria

4.1 Validacao do modelo

Para validar o modelo desenvolvido neste trabalho, foram adotados critérios de
comparagdo quantitativa entre os resultados obtidos na simula¢do e os dados presentes na
literatura. O estudo base utilizado foi o artigo de Algaheem e Alobaid (2024).

A validagdo foi conduzida com base nos seguintes critérios técnicos:
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e Composi¢ao das correntes de permeado e retento: As fracdes molares de CO: e
N: nas correntes simuladas foram comparadas com os valores reportados por
Algaheem e Alobaid (2024), especialmente nos pontos de operagdo com pressao

de alimentagdo de 5 bar e pressdo de permeado de 1 bar.

e Vazdes molares totais: As vazdes simuladas foram verificadas quanto a
consisténcia com os dados do estudo original, respeitando o balango de massa

global do sistema.

e Recuperagdo de CO: no permeado: O modelo numérico foi considerado valido
quando a recuperacdo de CO: convergiu para valores similares aos reportados
na literatura (aproximadamente 28% a 30% de concentragdo de CO: no

permeado).

e Temperatura do permeado: O balango de energia implementado foi comparado
com a tendéncia de queda de temperatura prevista teoricamente em processos

com expansao de gases, como descrito em Merkel et al. (2010).

Além dos dados comparativos, a convergéncia numérica foi considerada um critério
interno de validagdo. Para isso, foi estabelecido que o erro da fun¢do objetivo, definido no

Scilab como:

// Fungao objetivo
function erro = objetivo(xy)
x = xy(1);
y = xy(2);
erro = [
((x-..)"2);
((y-..)"2)
I;

endfunction

solucao = fsolve([recuperacao estimada CO2; recuperacao estimada N2], objetivo);

17
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devera atingir um erro absoluto de 0,0003. Lembrando que o método fsolve ja ¢
implementado no proprio Scilab, que busca minimizar a fun¢@o objetivo, no nosso caso a fun¢ao

€1710.
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

Os dados obtidos neste estudo fornecem uma analise detalhada do comportamento do
sistema ao longo do processo de separagdo por membranas, evidenciando variagdes
significativas em pressdo, temperatura e composicao dos fluxos. O principal objetivo foi avaliar
a eficiéncia da separagao do CO2, um aspecto fundamental para processos industriais que visam

reduzir impactos ambientais e otimizar o uso de recursos.

A Figura 3 apresenta a representagdo esquematica do projeto desenvolvido no simulador

COCO.

~ Figura 3: Simulagdo nococo

o Refrigerador
.| Parameter Value Unit]

- pHeat duty -1.75346e+08| W

- - [ Outlet temperature| 30 Lo R D I
.| Pressure drop 0 Pa |0
—_— - — Expansar
0a Parameter Value Unit].
LUl efriger: | 4";.-' D . " | Energy generation 327226e+07 (W |
- Lo —| Pressure 100 kPa |-
da ao Co * | Energy spec. Efficiency
- .| Pressure drop 400000 Pa |-

L GOIMPIESSON © It

Compressor N Stream Alimentagdo |Saida do Compressor |Alimentagio da Membrana Retento Produto ( CO2)|Retento (100 kPa) | Unit
Parameter Value Unit] ~ | Pressure 100 500 500 500 100 100 kPa
Pressure 500 kPa | © || Temperature 50 232325 30 30 28218 -53.9455 C
Fressure increase| 400000 Pa | - | Flow rate 80130 80130 80130 454288 31700.2 434293 kol /| - -
Energy demand 1.60928e+08|W | . . . | Mole frac Carbon dioxide| 0.13 0.13 0.13 0.0259873 0.283805 0.0259873
LI I DT DT T Mole frac Nitrogen 0.87 0.87 0.87 0574013 0.711085 0.574013

fonte: Autoria propria

Inicialmente, a corrente de alimentagdo apresenta uma pressao de 100 kPa e temperatura
de 50°C, com uma vazao de 80.130 kmol/h, composta por 13% de CO: e 87% de nitrogénio.
Apos a passagem pelo compressor, a pressao € elevada para 500 kPa, e a temperatura sobe para
282,3°C, devido a compressao adiabatica, um comportamento esperado nesse tipo de processo.
Essa elevagao de temperatura pode impactar a escolha da membrana, uma vez que diferentes

materiais possuem distintas tolerdncias térmicas.

Para a alimentagdo da membrana, a temperatura ¢ reduzida para 30°C, enquanto a
pressdo permanece em 500 kPa. Esse resfriamento € essencial para otimizar a seletividade da
membrana e evitar danos estruturais. Observa-se que, no fluxo de retengdo, a fracdo molar de
CO:s2 reduz-se significativamente para 2,60%, enquanto no fluxo permeado, a concentracao de

CO: aumenta para 28,89%, evidenciando a eficiéncia do processo de separa¢do por membranas.
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Um aspecto relevante € que o fluxo de retencdo a 100 kPa e -53,95°C apresenta a mesma
fragdo molar de CO2 que a reten¢do a 500 kPa, sugerindo que a redugdo de pressdo nao afeta
significativamente a composi¢ao da corrente residual. Isso pode indicar que a membrana

utilizada apresenta boa estabilidade operacional em diferentes condig¢des de pressao.

A eficiéncia da separacdo também pode ser analisada pelo balango de massas. A vazao
total de alimentagdo ¢ de 80.130 kmol/h, enquanto o fluxo de retengdo ¢ de 48.429,8 kmol/h
e o fluxo permeado (produto rico em CO2) ¢ de 31.700,2 kmol/h. Esses resultados sdao
coerentes com sistemas de membrana projetados para separacao de gases com alta seletividade,

reforcando a viabilidade dessa tecnologia em processos industriais.

Os resultados mostraram boa concordancia entre os dados simulados ¢ os da literatura,
com diferengas menores que 2% nas fracdes molares, validando a abordagem matematica
implementada e a integragdo com o simulador. A recuperagdo de CO2 no permeado permaneceu
na faixa de 28% a 30%, valor compativel com os dados experimentais reportados por Merkel
et al (2010), confirmando que o modelo numérico reproduz adequadamente o comportamento

do sistema de separacdo por membranas. Os resultados sdo apresentados na Tabela 2.

Tabela 2: Apresentacdo de resultados da simulacdo

Propriedade Valor calculado Valor  reportado  por

Merkerl et al. (2010)

CO, no permeado (mol %) 28,9 28,9
CO, no retento (mol %) 87,9 90
CO, recuperado (%) 2,6 2,1

fonte: Autoria propria

Além disso, o balango de massa global foi satisfeito em todas as simulacdes, com erros
absolutos inferiores a 0,0003, conforme critério de convergéncia estabelecido no método
numérico implementado no Scilab. Esse resultado reforca a consisténcia do modelo matematico
e a estabilidade da solugdo numérica no intervalo de operagao avaliado.

Com a validacao confirmada, foi possivel ampliar a anélise do sistema, investigando o
efeito de varidveis operacionais como pressao de compressao e permeancia da membrana sobre

a separagdo de CO..
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5.1 Efeito da pressao de compressao

A Figura 4 apresenta a variacdo das fracdes molares de CO: e N2 nas correntes de retento e
permeado em funcdo da pressdo do compressor (300—700 kPa). Observa-se que o aumento da
pressao de alimentagao promoveu uma redugdo da fracdo molar de CO: no retento, de 0,0857
a 0,0064, indicando uma maior transferéncia de CO: para o permeado. No permeado, a fragdo
molar de CO: diminuiu levemente de 0,3019 para 0,2343 com o aumento da pressdo, o que
pode ser atribuido a um efeito de dilui¢ao causado pelo aumento da vazao total permeada.
Esses resultados também estao apresentados na Tabela 3.

Esse comportamento estd em acordo com a literatura, uma vez que o aumento do gradiente de
pressao tende a favorecer a permeacdo de gases mais permeaveis, como o COz, porém
também aumenta a permeagao de gases menos seletivos, como o N2, reduzindo a pureza do
permeado.

Figura 4: Variacao de fracdo molar versus Pressdo

—3¢— Mols fraction Carbon dicxide stream Retento

strezm Retento

Carbon dioxide stream Produto { GOZ)

Miole fraction Mitrogen stream Produto { COZ)

Maole fraction

° T T T T T T T
00 80 400 480 500 560 800 850 700
Pressure of Compressor / kPa

fonte: Autoria propria
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Tabela 3: Resultado da variacdo da pressdo do compressor na simulagdo

Pressao do | Fragdo molar do Fracdao molar de | Fragdao molar Fracao molar
compressor | diéxido de carbono na | nitrogénio na do didxido de | de nitrogénio
corrente de retento corrente de carbono na na corrente de
retento corrente de retento
produto
300 0,086 0,914 0,302 0,698
340 0,071 0,929 0,310 0,690
380 0,057 0,943 0,311 0,689
420 0,044 0,956 0,306 0,694
460 0,034 0,966 0,299 0,701
500 0,026 0,974 0,289 0,711
540 0,020 0,980 0,278 0,722
580 0,015 0,985 0,267 0,733
620 0,011 0,989 0,256 0,744
660 0,008 0,992 0,245 0,755
700 0,006 0,994 0,234 0,766

fonte: Autoria propria
5.2 Efeito da Permeincia da Membrana

Foi realizado a simulacdo de diferentes valores de permeéancia da membrana de CO:
(500-1500 GPU) e permeancia de N2 (10-30 GPU). Verificou-se que o aumento da permeancia
do CO: promoveu uma reducdo da fracdo molar de CO: no retento e um aumento
correspondente no permeado. Por exemplo, com permeancia de 500 GPU (N2 = 10 GPU), a
fragdo molar de CO: no retento foi de 0,0543 e no permeado de 0,3842; com permeancia de
1500 GPU, os valores foram 0,0499 (retento) e 0,3924 (permeado).

Contudo, o aumento da permeancia do N2 exerceu um efeito contrario, reduzindo a
pureza do CO: no permeado. Na condi¢do de permeancia de CO: = 500 GPU, a fragdo molar
de CO2 no permeado caiu de 0,3842 (N2 = 10 GPU) para 0,2248 (N2 = 30 GPU), evidenciando
o impacto da seletividade da membrana no desempenho do processo.

Esses resultados reforcam a necessidade de membranas com alta seletividade CO2/N2
para maximizar a eficiéncia da separagdo, alinhando-se com os estudos de Ebner e Ritter (2009)
e Gkotsis et al. (2023), que destacam os desafios técnicos relacionados a seletividade e
estabilidade das membranas para captura de COx.

5.3 Limitacgoes e Perspectivas

Apesar do bom desempenho do modelo, a integrag@o entre Scilab e COCO apresentou
dificuldades operacionais, principalmente pela escassez de documentacao técnica e suporte
limitado para modulos personalizados, o que pode limitar sua aplicacdo em ambientes
industriais que demandam maior robustez e agilidade. Essa limitacdo ja havia sido
mencionada por Gongalves (2011) em estudos anteriores com a ferramenta.
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Portanto, os resultados indicam que, embora viavel para fins académicos e de pesquisa, o
uso combinado de COCO e Scilab ainda nao representa uma solucao substituta ideal para
softwares comerciais em ambientes industriais criticos, onde o suporte técnico € a
confiabilidade operacional sdo fatores essenciais.
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6 CONCLUSAO

Os resultados obtidos neste estudo demonstram que o processo de separagao de didoxido
de carbono por membranas, modelado no simulador COCO integrado ao Scilab, apresentou um
bom desempenho, corroborando as referéncias bibliograficas e o artigo utilizado como base
para este trabalho. A eficiéncia da separacdo de CO: foi claramente observada, com uma
alteragdo significativa nas fragdes molares entre a corrente de alimentacao, do permeado ¢ o
retento, atestando a viabilidade da técnica de separacdo por membranas em condi¢des
operacionais especificas.

No entanto, apesar dos bons resultados, a utilizagdo do COCO e do Scilab para
simulagdo de processos quimicos revelou-se desafiadora devido a escassez de documentagao
técnica e ao suporte limitado para integragdes avangadas. A complexidade associada a
configuracdo e validagdo do modelo torna essa alternativa menos atrativa, especialmente para
industrias ou pesquisas que buscam solugdes rapidas e com menor margem de erro. Embora o
COCO seja uma ferramenta util quando o acesso a softwares comerciais como HYSYS ou
Aspen Plus € inviavel, sua implementacdo em ambientes industriais exige um esfor¢o adicional
consideravel.

Portanto, recomenda-se que o uso do COCO e do Scilab seja restrito a situagdes em que
o custo de licenciamento de softwares comerciais representa uma barreira real, como em
pequenas e médias empresas ou em contextos académicos, onde parcerias com universidades
podem facilitar o acesso a solugdes como o Aspen Plus e 0 HYSYS. Para ambientes industriais
mais complexos, que exigem maior precisdo € integracdo robusta, os softwares comerciais
oferecem vantagens significativas, incluindo suporte técnico especializado, base de usuarios
ampla e maior confiabilidade operacional, tornando-os a escolha preferencial para aplicagdes
industriais criticas.

Embora o COCO e o Scilab tenham demonstrado um bom desempenho, a limitada
documentacao e o suporte restrito representam desafios significativos para sua adogdo ampla.
Assim, recomenda-se que trabalhos futuros explorem novas ferramentas de simulacdo que

oferecam melhor documentagdo e suporte técnico, visando superar essas limitagdes.
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