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RESUMO
Sustentabilidade da etapa industrial da producéo de biodiesel: indicadores e

analise de componentes principais

Gabriela Dias Bezerra Magalhaes
Janeiro/2018

Orientadora: Ofélia de Queiroz F. Araujo, P.hD.

O Desenvolvimento Sustentavel corresponde a um grande desafio do século XXI devido
ao aumento da populacdo mundial e ao esgotamento de fontes de energia fosseis. Nesse
sentido, os biocombustiveis constituem fontes alternativas de energia promissoras em
substituicdo as fontes fosseis, dentre os quais destaca-se o biodiesel. O biodiesel é uma
mistura de ésteres de acidos graxos que pode ser obtida a partir da transesterificacdo de
6leos vegetais, como os de palma e de soja, ou, ainda, a partir de 6leos mais recentemente
estudados, como o de microalgas. A partir dessa perspectiva, um dos questionamentos mais
relevantes sobre a producdo de biodiesel esta relacionado a sua sustentabilidade, uma vez
que, apesar de o produto final ser aceito como ecologicamente correto, 0 Seu processo
produtivo, muitas vezes, ndo €. Por isso, faz-se necessario a analise de indicadores de
sustentabilidade para quantificar a sustentabilidade do processo. Dessa forma, o objetivo
deste trabalho foi analisar indicadores de sustentabilidade aplicados ao processos de
producdo dos biodieseis provenientes dos Oleos de soja, palma e microalgas, como
tentativa de determinar a sustentabilidade do processo quimico envolvido em sua
producdo. Para isso foram desenvolvidas simulagGes no software Aspen HYSYS dos
processos produtivos. Posteriormente, foi realizado o célculo dos indicadores de
sustentabilidade, propostos pela metodologia GREENSCOPE, e entdo, uma Analise de
Componentes Principais no intuito de determinar os indicadores mais relevantes da analise.
Por fim, foi realizada uma agregacao dos indicadores para se obter uma Unica medida para
comparar os sistemas. Os principais resultados revelaram que cada cenario se apresenta
melhor em uma determinada dimens&o, exceto o biodiesel de microalgas. Através da
anadlise PCA o conjunto de centro e trinta e nove indicadores da metodologia

GREENSCOPE poderiam ser reduzidos a apenas trinta e trés.
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Capitulo 1

Introducao e objetivos

1.1 Introducao

Desenvolvimento sustentavel (DS) é o desafio do século (SACHS, 2015), porém, este
ndo € o Unico. O consumo de energia vem crescendo a cada ano, ja que a populacdo
mundial continua a aumentar (WU e WU, 2000). Por outro lado, a principal matriz
energética do mundo, os combustiveis fésseis, possuem um tempo finito de existéncia e o
seu uso gera consequéncias prejudiciais ao planeta (VERMA e SHARMA, 2016). Estima-
se que a deplecdo das reservas de 6leo ocorra entre 0s anos de 2030 e 2050 (KLASS, 1998;
BART et al., 2010). Portanto, é preciso uma nova fonte de energia que seja sustentavel e
n&o seja finita.

E sabido que o crescimento econdmico é dependente da disponibilidade de energia
(WU e WU, 2000). Diante disso, lideres de Estados passaram a se reunir em conferéncias,
como Rio-92 e COP21, para decidir resolver este e outros problemas relacionados ao
meio ambiente. Uma das solucBes encontradas foi o incentivo as energias de fontes
renovaveis, dentre elas, os biocombustiveis. Os combustiveis provenientes de biomassa
sdo reconhecidos como potenciais substitutos as alternativas fosseis (DEMIRBAS, 2008),
dos quais se destacam o biodiesel e o etanol, substitutos do diesel e da gasolina,
respectivamente (ALEJOS ALTAMIRANO et al., 2016).

Incentivos governamentais Sao expressos atraves de taxagdes, subsidios e leis. Quando
as barreiras a producdo e venda do biodiesel comecaram a ser retiradas em 1995, o
comércio mundial cresceu de quase zero para 1,5 milhdes de toneladas em 2003

(TWIDELL e WEIR, 2006). O comércio dos biocombustiveis é mais sensivel a fatores
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politicos do que aos econdmicos e demograficos, e incentivos por parte dos paises ndo
deve decrescer nos proximos anos (FAO, 2017). Na Figura 1.1 é apresentada uma projecao

do crescimento do biodiesel e do etanol no mundo.
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Figura 1.1: Crescimento do etanol (azul) e do biodiesel (preto) no mundo (Fonte: FAO
(2017))

No Brasil, em 2004 foi criado o Programa Nacional de Producédo e Uso do Biodiesel
(PNPB), o qual objetiva a implementacdo de forma sustentavel nos ambitos técnicos,
econémicos e sociais a producdo e uso do biodiesel (SAF, 2018). No ano de 2008, o
governo instituiu que os combustiveis fosseis deveriam ser misturados a uma
porcentagem de 2% de biodiesel e em 2019 esse valor serd de 10% segundo a lei
13.263/2016. Esse decreto refletiu na producao do biodiesel no pais que de 1,17 milhdes
de litros em 2008 cresceu para 4,40 milhdes de litros em 2017 (FLACH et al., 2017).

Entretanto, uma verdade inconveniente é a que ainda que a biomassa seja sustentavel,
0 processo produtivo do biodiesel ndo é (VASSILEV et al., 2010). Portanto, é necessario
mensurar este grau de insustentabilidade do processo. Uma forma de mensurar € através
de indicadores de sustentabilidade, métricas quantitativas que representam o sistema sob
a perspectiva econdmica, ambiental e social (SIKDAR et al., 2012). Neste contexto,
RUIZ-MERCADO et al. (2012a) criaram o framework GREENSCOPE (Gauging
Reaction Effectiveness for the ENvironmental Sustainability of Chemistries with a multi-
Obijective Process Evaluator), um conjunto de indicadores para analise de processos

quimicos.
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Porém, indicadores podem ser combinacGes lineares de outros, o que gera
redundancias no resultado final pois uma mesma caracteristica é contabilizada maltiplas
vezes (ALEJOS ALTAMIRANO et al., 2016). Portanto, faz-se necessario a aplicacdo de
uma ferramenta que aponte os indicadores relevantes em um conjunto, como a Anélise de
Principais Componentes (PCA). Além da redundancia, um conjunto extenso de
indicadores torna a analise extensa e torna dificil comparacdo entre 0s processos.
Portanto, a construcdo de um anico indice que agregue as informac6es dos indicadores

contorna estes problemas e torna os sistemas comparaveis (SIKDAR et al., 2012).

Neste presente trabalho, a metodologia GREENSCOPE é aplicada para avaliar a
sustentabilidade do processo produtivo do biodiesel, a técnica PCA é aplicada para
analisar o conjunto de indicadores e reduzi-lo de forma a selecionar os mais relevantes, e

a ¢ feita uma agregacao dos indicadores para uma melhor comparacédo dos resultados.

1.2 Objetivos

O objetivo principal deste trabalho é analisar indicadores de sustentabilidade
aplicados ao processos de producdo do biodiesel proveniente dos 6leos de soja, palma e
microalgas, de forma a tentar contribuir para a determinacdo da sustentabilidade dos
processos quimicos.

Os objetivos principais deste trabalho sdo:

1. Simular o processo produtivo do biodiesel para dar suporte ao calculo de

indicadores;

2. Calcular os indicadores de sustentabilidade segundo a metodologia
GREENSCOPE;

3. Realizar uma anélise de principais componentes no intuito de elucidar os

indicadores mais relevantes.

4. Agregar os indicadores mais relevantes e comparar os resultados de cada cenério.

13



1.3 Estrutura do Trabalho

Visto a necessidade de determinar, quantitativamente, a sustentabilidade de processos
quimicos industriais para producdo de produtos de valor agregado, este projeto sepropds
a realizar uma analise de indicadores de sustentabilidade da producao de biodiesel, para

que possam ser aplicados, futuramente, na cadeia produtiva desse biocombustivel.

No Capitulo 2, é apresentado o Estado da Arte sobre métricas e indicadores de
sustentabilidade, metodologia GREENSCOPE, producdo de biodiesel e modelos de
propriedades fisico-quimicas.

Ja o Capitulo 3 trata sobre a metodologia aplicada para a inferéncia e analise dos
indicadores de sustentabilidade, compreendendo, sobretudo, 0 processo de
desenvolvimento das simula¢Ges de plantas industriais de biodiesel, a automacgdo dos
calculos para inferéncia de indicadores de sustentabilidade e a anélise de componentes
principais.

No Capitulo 4 sdo apresentados os dados obtidos a partir das simulagdes, 0s
indicadores inferidos a partir da metodologia GREENSCOPE e os resultados da anélise
de componentes principais.

Por fim, no Capitulo 5, € realizada uma discussdo geral das principais conclusdes
acerca dos dados e parametros obtidos de indicadores de sustentabilidade da producédo de

biodiesel, além de recomendacdes e perspectivas futuras.
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Capitulo 2

Revisao bibliografica

2.1 Meétricas de Sustentabilidade

Um dos pilares para o alcance da sustentabilidade é a forma como a atividade
industrial opera, uma vez que as industrias sdo dependentes do consumo continuo de
matérias- primas. Os insumos, renovaveis e ndo-renovaveis, sdo finitos e, portanto, faz-
se necessaria a busca por processos mais eficientes na utilizacio de recursos (ARAUJO,
2017).

Nesse sentido, Anastas e Zimmerman (2007) desenvolveram os 12 principios da
Engenharia Verde, que tém como objetivo a concepcdo de materiais, processos e produtos
benignos ao meio ambiente e a vida humana. Tais principios podem ser resumidos em
uma Unica palavra: reducdo. Apresentam, com base em andlise de processos e produtos
sustentaveis, guias de projeto, estabelecendo desafios da engenharia para redu¢do do uso
de insumos e de energia, de geracdo de efluentes, de custos e de riscos (DOBLE e
KRUTHIVENT]I, 2007).

Para a Engenharia Verde, um processo ideal deve ser seguro, utilizar matérias-primas
renovaveis, ter rendimento total (matéria-prima totalmente convertida no produto
desejado), ndo produzir rejeitos, apresentar processos simples de separacdo, sendo
eficiente atomicamente. Além disso, um processo ideal deve ser socialmente aceito
(ANASTAS e ZIMMERMAN, 2007).

Um dos desafios para o desenvolvimento de um processo produtivo ideal, contudo,
reside no fato de que nenhum processo é completamente sustentavel (DARTON, 2015).
Assim, a concepgéo, otimizacgdo e modificacdo de um projeto sob a égide dos principios de
sustentabilidade da Engenharia Verde consiste na escolha do processo de menor impacto
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a seu entorno. Essa necessidade gera o desafio de mensurar a sustentabilidade de um
arranjo produtivo.

A andlise de sustentabilidade de um produto ou processo requer como primeira etapa
a delimitacdo das fronteiras da analise (MENDES et al., 2015). Ha trés tipos de
delimitacbes mais utilizadas: Cradle to grave, Cradle to gate e Gate-to-gate
(FINNVEDEN et al., 2009). Nos estudos com fronteiras Cradle to grave, a analise
estende-se da obtencao da matéria- prima até a disposicéo (todo ciclo de vida do produto),
0 que engloba extracao/cultivo, producdo, transporte e uso pelo consumidor. Nas
fronteiras Cradle to gate, 0 escopo do estudo é reduzido e a analise comeca pela matéria-
prima até o final da produgdo (termina nos portdes da fabrica). Nas fronteiras Gate-to-
gate reduz-se ainda mais o escopo e o foco da analise é apenas o processo produtivo
(FINNVEDEN et al., 2009; EUN et al., 2009).

Quanto maior a fronteira, mais completa é a analise, porém, maior é o nimero de
informacdes necessarias e 0 tempo requerido para a analise. Por isso, as delimitacdes
gate-to-gate sdo frequentemente utilizadas, uma vez que requerem menos informacoes,
sdo mais simples e fornecem bons resultados a respeito da sustentabilidade do processo
(EUN et al., 2009; FINNVEDEN et al., 2009). Devido a essas caracteristicas, neste

trabalho escolheu-se trabalhar com as fronteiras gate-to-gate.

2.2 Indicadores

A ideia do uso de indicadores para mensurar sustentabilidade disseminou-se apés a
Conferéncia das Nac¢des Unidas sobre o Meio Ambiente e o Desenvolvimento, mais
conhecida como Rio 92. Neste evento, Chefes de Estado acordaram e assinaram a Agenda
21, contendo diretrizes e objetivos para o alcance de um desenvolvimento sustentavel
pelas nacdes.

Indicadores sdo tradicionalmente utilizados pelas areas econémica, bioldgica e social
(BELL e MORSE, 2003); além disso sdo capazes de exprimir qualitativamente e
quantitativamente informacdes sobre um sistema, e explicar seu comportamento em um
periodo de tempo (LATAWIEC e AGOL, 2015). Tais caracteristicas permitem 0 uso
desses indicadores para comparacgao entre arranjos produtivos ou, em um mesmo arranjo,

identificar o elo de maior impacto aos objetivos de sustentabilidade.
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2.2.1 Requisitos de um indicador

O objetivo de um indicador é traduzir um sistema complexo atraves de medicdes
simples, alias na literatura ha autores que criticam o seu uso e defendem que estes nao
podem traduzir completamente um sistema complexo (SPANGENBERG, 2002). Porém,
aplicar simplificagdes a problemas complexos é uma das formas como a ciéncia busca
respostas para a maior parte de seus desconhecimentos (BELL e MORSE, 2008).

A mensuracéo de sustentabilidade pode apoiar formulacdes de politicas ambientais e
comunica-las a sociedade. Para traduzir a natureza complexa da sustentabilidade h&
algumas caracteristicas que um indicador deve possuir para cumprir sua funcéo
eficientemente. E preciso que este seja, basicamente, simples, geral, realizavel,
mensuravel, dindmico e que apresente o objetivo a ser conquistado pelo processo
(LATAWIEC e AGOL, 2015).

A simplicidade € necessaria para que seja facil a explicacdo de seu resultado a
qualquer individuo. N&o ser especifico, generalidade, € uma qualidade j& que este podera
ser aplicado a todo tipo de contexto. Ser realizavel € uma questdo econémica pois coletar
dados e realizar medigdes apresentam custos. A caracteristica dinamica de um indicador,
por outro lado, consiste neste ser capaz de representar variagdes do sistema com o tempo,
logo, pode ser utilizado para explicar comportamentos ciclicos e para previsdes. A Ultima
caracteristica € mais direcionado a escolha do pesquisador do que uma propriedade do
indicador em si, uma vez que indicadores diferentes expressam, na maioria dos casos,
caracteristicas diferentes de um processo (LATAWIEC e AGOL,2015).

SPANGENBERG (2002) cita ainda que o indicador deve ser indicativo, representar
fielmente o fendmeno a ser caracterizado, e robusto, ndo gerar resultados divergentes por

mudanca de metodologia ou na base de dados.

2.2.2 Dimensoes

Classicamente, define-se que os trés pilares da sustentabilidade sdo os desempenhos
na area econdmica, social e ambiental (OYEDEPO, 2012). Portanto, o projeto de um
sistema sob o olhar da sustentabilidade significa atender objetivos nessas trés areas,
representadas por circulos na Figura 2.1. Nesta, a intersecdo dos trés circulos representa
a harmonia dos trés aspectos de sustentabilidade. As intersecdes entre dois circulos

representam o alcance de uma sustentabilidade parcial (apenas dois aspectos séo
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atendidos). Os indicadores sdo classificados conforme essas areas, ou dimensdes.

Socio —econdmico

Econbmico

AV

Ambiental Eco —ambiental

Ecoeficiente

Figura 2.1: Diagrama de Venn da Sustentabilidade (Baseado em WU e WU (2000))

Os indicadores podem atender uma, duas ou trés dimensfes, e entdo sdo ditos
indicadores 1D, 2D e 3D, respectivamente, e como indicado na Figura 2.2. Os de uma
dimensdo sdo os predominantes quantitativamente em relacdo aos outros, ja que a
integracdo das dimensdes ndo é trivial. Os indicadores 2D mais citados na literatura s&o os
de ecoeficiéncia (SIKDAR, 2003); para os do grupo 3D destacam-se o indicador de
quantificacdo de gases do efeito estufa e resposta do clima a emissdo de gases do efeito
estufa (SIKDAR et al., 2017).
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Soécio — econdmico — 2D

AR

Ambiental — 1D

- Eco —ambiental — 2D
Ecoeficiente —2D

Figura 2.2: Dimensdes dos indicadores (Baseado em WU e WU (2000))

Ha& autores que consideram, além das dimensdes citadas, uma quarta a analisada, a
institucional (Figura 2.3). Essa dimensdo consiste no papel das instituicoes,
governamental ou ndo, quanto a tomada de decisdes e como estas impactam o seu entorno.
Porém, ainda ha incertezas ao se quantificar a influéncia de uma organizacdo, o que
resulta num namero reduzido desses indicadores (EDDINS e COTTRELL, 2013).
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Ambiental

Social

Institucional Econbmico

Figura 2.3: Prisma da sustentabilidade (Fonte: Spangenberg (2002)

2.3 A Metodologia GREENSCOPE

Indicadores isolados ndo séo capazes de fornecer explicagdes consistentes acerca de
um sistema. Devido a isso, a avaliacdo de um processo é feita utilizando um conjunto de
indicadores. A maioria das analises de sustentabilidade engloba indicadores das trés
dimens0es classicas apresentadas. Segundo os autores da metodologia GREENSCOPE
(RUIZ- MERCADO et al., 2012a), o conjunto de indicadores baseadas nessas dimensdes
ndo proveem informacgdes peculiares de um processo produtivo, ja que estes fornecem
apenas uma viséo global.

Para contornar este problema e poder aplicar um conjunto de indicadores que guie 0
projeto de novos processos quimicos, 0s autores propuseram um conjunto baseado em
quatro novas dimensoes: energia, eficiéncia, ambiental e econdmica, as quais sdo bases
da industria quimica. Esse grupo, entdo, pode ser utilizado para comparar equipamentos,
processos, auxiliar o projeto de um processo e analisar a sustentabilidade do arranjo
produtivo (RUIZ-MERCADO et al.,2012b).

Esse agregado consiste em sessenta e seis indicadores ambientais, vinte e seis de
eficiéncia, trinta e trés econébmicos e quatorze de energia. A partir dos resultados dos
calculos, a metodologia prop6e uma nota percentual adimensional do resultado
comparando o com o pior caso, 0% de sustentabilidade, e o melhor caso, 100% de

sustentabilidade, em cada indicador, calculada conforme a equacgéo 2.1.
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Valor obtido—valor do pior caso

Nota percentual = *100% (2.1)

Valor do melhor caso—valor do pior caso

Os indicadores ambientais ndo se referem apenas a questdo do meio-ambiente; nesse
grupo, também estdo incluidos os viés de salde e seguranca, através de mensuracoes da
utilizacdo de produtos quimicos perigosos e riscos de operacdo. O pior caso é classificado
como aquele em que ha emissdo de poluentes, producdo de residuos perigosos e utiliza
insumos danosos a satude humana. O melhor caso é o oposto dessa situacéo.

Os indicadores de eficiéncia relacionam matérias-primas e produtos através da
quantificacdo dos insumos e processos necessarios para se obter o produto desejado.
Para a maior parte dos indicadores, os casos de referéncia sdo definidos em termos de
fragdo maéssica, em que 0 é o pior cenario e 1 € o melhor cenario. Para os que nao se aplicam
essa definicdo, o melhor e o pior caso sdo estimados a partir de dados disponiveis na
literatura. O agregado econdmico avalia questdes de custos e rentabilidade do processo.
Os indicadores de custo podem ser divididos em trés subclassificagcdes: custos de
processo, custos de matéria-prima e custos de rejeitos. N&do ha um pior ou cenério aplicavel
a todos; logo, os casos sdo individuais e baseados com dados disponiveis da industria.

Os de energia medem a relagdo de propriedades termodinamicas, como energia e
emergia, com a obtencéo do produto. O cenario desejavel é a producdo da maior quanti-
dade de produto com o menor fornecimento de energia. O pior cenario é variavel com o
tipo de processo e equipamento a ser analisado, e foram definidos a partir de relatorios de
empresas.

Neste trabalho, a metodologia GREENSCOPE, pelo fato de ter sido desenvolvida
especificamente para processos quimicos e, além disso, permitir a analise do gate-to-gate
de processos produtivos, foi escolhida para o calculo de métricas de sustentabilidade para
0 processo de fabricacdo de biodiesel. Tal metodologia permitiu uma andalise ampla e
confiavel desses indicadores nos quatro principais pilares que devem ser considerados no
desenvolvimento de procesoss quimicos sob a perspectiva da Engenharia Verde: energia,

eficiéncia, meio ambiente e economia.
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2.4 O Processo Produtivo

2.4.1 Biomassa

Devido a crescente demanda de energia e consequéncias do uso de combustiveis
fosseis, a pesquisa por formas de se obter energia limpa aumentou nas Gltimas décadas
(HOMSY, 2012). Na Europa, as energias renovaveis que se destacam sdo a edlica e a
solar, a Alemanha é o pais industrializado que mais possui painéis solares (PEARCE,
2014; CLEAN et al., 2016). No Brasil, 70% do consumo de energia elétrica provém da
energia gerada pelas hidroelétricas (VON SPERLING, 2012).

Um dos pontos negativos do uso dessas tecnologias, é o fato de que ndo podem ser
estocadas para uso futuro. Entra em cena, entdo, a bioenergia, a qual é produzida a partir
de insumos organicos: a biomassa (GENT et al., 2017). Nesse contexto, a obtencdo de
energia de matéria-organica ndo € uma pratica recente, ja que antes do nascimento da
industria petroleira, no século XIX, a fonte de energia era a queima de lenha (ROSILLO-
CALLE etal., 2007).

As fontes de biomassa compreendem a agricultura (plantacGes), florestas (madeira),
rejeitos (industriais, municipais, agricolas e florestais), organismos aquaticos (algas,
microalgas e macroalgas) e matérias de origem animal (0ssos e gorduras)
(BULKOWSKA et al., 2016; VASSILEV et al., 2010), existindo uma vasta variedade
opcOes de biomassa distribuidas pelo mundo. Entretanto, estima-se que apenas 7% dessa
disponibilidade é aproveitada e, por isso, a biomassa € uma fonte promissora como solugéo
da crise energética pela deplecdo dos combustiveis fosseis (FORNASIERO e PAOLO,
2007).

Uma das classificacGes da biomassa é quanto ao seu estado fisico, sélido, liquido ou
gasoso (VASSILEV et al., 2010). Apesar da possibilidade de geracdo do biodiesel a
partir de biomassa sélida, como gordura animal, a op¢do mais utilizada e pesquisada € a
utilizacdo dos bio-6leos (MA e HANNA, 1999). Os 6leos sdo uma composicdo de
triacilglicerdis (TAGs), moléculas formadas pela ligacdo de uma molécula de glicerol
com trés ramificacGes de acidos graxos, como pode ser visto na Figura 2.4. S&o moléculas

hidrofobicas, portanto, sua extracdo se da com o uso de solventes organicos.
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Figura 2.4: Molécula de triacilglicerol

Na figura 2.4 os radicais R1, R2 e Rz referem-se as cadeias longas de carbono e
hidrogénio dos &cidos graxos. Os TAGs podem possuir os trés radicais iguais ou
diferentes e a sua sigla é determinada por estes. Na literatura, comumente, os acidos
graxos possuem as siglas: Palmitico (P), Oleico (O), Linoleico (L), Linoleneico (Ln),
Miristico (M), Es- tearico (S), Esteriadionato (Sd) e Docosahexaonato (D) (DA
CONCEICAO et al., 2012).

Na Europa os 6leos mais utilizados para a producao de biodiesel sdo os de girassol e
canola, nos Estados Unidos, o éleo de soja e residual (MONTERO, 2011), no Brasil
destacam-se os Gleos de soja e de palma (ANP, 2017). Além dos 6leos vegetais, uma
recente alternativa é a utilizacdo de microrganismos fotossintéticos do reino algae, que

sdo capazes de reter uma fracao lipidica em seu interior (MATA et al., 2010).

Oleo de soja

A soja (Glycine max) é uma leguminosa constituida principalmente por proteinas e
lipideos e, devido a este perfil nutricional, é a leguminosa mais cultivada e utilizada na
alimentacdo no mundo todo. O Brasil € 0 segundo produtor mundial de 6leo de soja, sendo
70% do biodiesel brasileiro advindo desta matéria-prima ZORTEA et al. (2017). O perfil

lipidico do 6leo € apresentado na tabela2.1.
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Tabela 2.1: Perfil lipidico do dleo de soja (Fonte: NEFF e BYRDWELL (1995))

TAG Porcentagem molar

(%)

LnLnL 1,0
LLLn 10,6
LLL 22,7
LnLO 0,3
PLLn 2,7
LLO 21,5
LLP 14,2
OOL 7,8
LLS 0,5
POL 6,5
PPL 1,0
000 1,7
SOL 1,0
OOP 1,1
PSL 0,9
00Ss 2,8
Outros 3,7

Oleo de palma

Apesar da soja ser a mais utilizada para producao de biodiesel no Brasil, o fruto da
palma (Elaeis guineensis) é o fruto que apresenta maior quantidade de 6leo em sua com-
posicdo. Devido a essa caracteristica, um hectare da plantacdo de palmeira produz cerca
de 3 a 6 toneladas de 6leo, enquanto que um hectare de soja produz entre 0,2 a 0,4 tonelada
KUSS et al. (2015).

A maior area produtiva da planta esta localizada na regido amazonica, pois possui solo
e climas adequados ao cultivo. Logo, o biodiesel mais indicado para a regido norte do
Brasil é o proveniente deste 6leo (CESAR et al., 2013). A composi¢do molar do 6leo de

palma é apresentada na tabela 2.2.
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Tabela 2.2: Composicdo molar do 6leo de palma (Fonte: R.H.V. e P.B. (2003))

TAG Porcentagem molar (%)

OLL 0,4
PLL 1,2
OOL 1,5
PLO 8,9
PPL 9,2
PPM 0,2
000 3,9
OOP 23,3
PPO 30,2
PPP 6,7
00Ss 2,9
POS 6,7
PPS 11
Outros 3,8

Oleo de microalga

Uma das criticas de producédo do biodiesel é devido ao fato de sua matéria-prima ser
um produto alimenticio, o qual compete diretamente com a industria de alimentos. Além
desse problema, ha a questdo da monocultura e intensificacdo do uso do solo, o0 que pode
torna-lo infértil se ndo for respeitada sua capacidade de autodepuragdo (WILLIAMS et al.,
2012; FARRELL e GOPAL, 2008). Uma das alternativas encontradas para essa
problematica foi a utilizacdo de macroalgas e microalgas.

Microalgas sdo organismos unicelulares ou multicelulares simples, procariontes ou
eucariontes que podem crescer com agua ndo-potavel rapidamente e sobreviver a
condigdes adversas devido sua organizagéo celular (MATA et al., 2010; DE QUEIROZ
FERNANDES ARAUJO et al., 2015). A composicdo do 6leo de microalga da espécie

Iso- chrysis Galbana é apresentada na tabela 2.3.
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Tabela 2.3: Composicio méassica do 6leo de microalga (DA CONCEICAO et al., 2012)

TAG Porcentagem

molar (%)
MMM 7,17
MMP 0,10
MMO 1,99
MMS 6,18
MMD 7,27
MPP 5,08
MPO 0,60
MPS 1,39
MPD 0,40
MOO 6,18
MOS 1,89
MOD 0,70
MSS 2,19
MSD 0,60
MDD 1,89
PPP 8,47
PPO 7,07
PPS 3,19
POO 0,30
POS 0,90
PSD 4,18
PSS 4,38
POD 9,96
PDD 0,80
000 1,29
00S 3,39
00D 0,40
0OSD 3,49
SSD 0,10
SSS 1,69
SSO 3,49
DDO 1,20
DDS 0,60
DDD 1,49
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2.4.2 Processo Industrial

A conversdo dos TAGS em ésteres de acidos graxos é realizada, principalmente, por
duas rotas, a transesterificacdo e a esterificacdo (BART et al., 2010). Entre as duas rotas,
amais comum é a transesterificacdo pois a esterificagdo necessita que seja retirada a agua
formada na reacdo continuamente para se obter altas taxas de conversdo. Além disso, a
reacdo deve ocorrer entre 200-300°C, enquanto a transesterificacdo ocorre a 60°C.
(HASSAN e VINJAMUR, 2014).

A transesterificacdo € uma reacdo quimica que pode ocorrer ou ndo na presenca de
um catalisador, o qual pode ser &cido, basico ou enzimatico (HASSAN e VINJAMUR,
2014). Industrialmente, o processo mais utilizado € o catalisado, sendo que catalisadores
basicos possuem a maior preferéncia, ja que sdo mais eficientes, uma vez que a reacdo
ocorre mais rapidamente em sua presenca, € menos corrosivos gque os catalisadores acidos
(PATHWAYS, 2011). Os enzimaticos, apesar de serem eficientes, ainda possuemelevado
custo, o que os torna inviaveis para a producdo em grande escala (DEMIRBAS, 2008).

A reacdo ocorre entre uma molécula de triacilglicerol e trés moléculas de alcool
gerando uma molécula de glicerol, subproduto, e trés moléculas de ésteres de &cido graxo,
como pode ser visto na Figura 2.5. Os &lcoois mais utilizadossdo metanol e etanol, sendo

que o metanol é o preferencial por possuir custo inferior ao etanol.

0 0
CH» O0——C——R CHy—O0—C——R,;
0 H 0 H,C——OH
EH— 00— C— R, - 4+ 3H— ¢ on 2O an 5 G R4 TRE——OH
0 0 ‘
H H>C——OH
CH; O—C—Ra CH3—O0——0C R;

Figura 2.5: Reacdo de Transesterificacdo

O processo produtivo, base catalisado, do biodiesel pode ser resumido em cinco

subprocessos, como pode ser visto no diagrama da figura 2.6.
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Figura 2.6: Diagrama do processo produtivo (Elaboracdo propria)

Baseando-se no artigo de Zhang et al. (2003) e no diagrama, 2.6, as etapas do processo

produtivo podem ser descritas conforme:

1. Transesterificacao:

A reacdo de transesterificacdo ocorre em um reator de conversdo continuo, que
opera a 60°C e 4 bar. O 6leo alimentado, a temperatura ambiente, entdo deve ser
aquecido previamente a entrada no reator. As correntes de hidréxido de sodio e
metanol sdo misturadas e posteriormente ha a mistura com uma corrente de reciclo
de metanol. Esta etapa de mistura tem como funcao prevenir que ocorra uma reagéo

de saponificagéo.

A corrente resultante desta mistura, ndo precisa ser aquecida, pois o metanol
reciclado apresenta temperatura superior a 60°C. A reacdo ocorre com uma
proporcao 6:1 de metanol em relacéo ao 6leo a fim de se obter uma alta conversé&o.
A corrente produto da reacdo contém o biodiesel, glicerol, metanol ndo consumido,

NaOH e triacilgliceroéis ndo reagidos.
2. Recuperagédo de metanol
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Como a proporcao de alimentagdo de metanol é 6:1 de 6leo, é economicamente
vantajoso recuperar parte dele. Essa etapa ocorre em uma coluna de pratos, a sua
configuragdo interna depende do 6leo utilizado. No artigo de Zhang et al. (2003), ela
possui dez pratos e uma razdo de refluxo igual a dois. A corrente de topo da coluna
possui uma pureza de 100% de metanol e € diretamente reciclada para o inicio do

processo.
. Separacéo biodiesel-glicerol

A corrente de fundo, que contém biodiesel, glicerol, NaOH, TAGs e uma pequena
fracdo de metanol é bombeada, resfriada em um trocador de calor e entdo
alimentada a um extrator liquido-liquido, sendo que o principal objetivo deste é a
separagdo do produto e do subproduto. A coluna necessita de uma corrente de dgua
para realizar a separacdo. Todo o biodiesel, corrente de topo, e o glicerol, corrente
de fundo, sdo separados. Porém, as fracdes de NaOH, metanol e TAGs permanecem

em ambas correntes.

. Purificacdo do biodiesel

A corrente de topo segue para um decantador, no qual ocorre separacao do biodie-
sel, TAGs e agua das fracdes de NaOH e metanol. A corrente com os metil-ésteres,
triacilglicerdis e agua € alimentada a uma coluna de destilacdo. Nesta € obtido um
produto de aproximadamente 100% de pureza de biodiesel, o qual passa por
trocadores de calor para resfriamento até a temperatura ambiente. A corrente com
triacilglicer6is e agua nesta simulacdo ndo é reciclada pois & preciso uma
comparagdo econdmica do custo de purificacdo e reciclo, e o custo de considera-la

rejeito.
. Purificacéo do Glicerol

A corrente de decantado proveniente do decantador ideal é mistura a corrente de
fundo do extrator liquido-liquido, o que resulta em uma corrente com glicerol,
NaOH, metanol e agua. Para neutralizar o pH do meio, esta corrente é alimentada
a um reator de conversao, no qual alimenta-se também uma corrente pura de acido

fosforico. A fracdo de NaOH é totalmente convertida a fosfato de sédio e agua.

A separacdo do fosfato de sodio ocorre em um separador gravitacional, a parte
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liquida segue para uma coluna de destilacdo. Seu produto de fundo é uma corrente

de 96% de pureza de glicerol, e a de topo é uma mistura de metanol com agua.

2.4.3 O biodiesel

A qualidade do biodiesel formado depende de muitos fatores, os quais interferem nas
suas propriedades fisico-quimicas. A pureza e a composicao do 6leo, o processo produtivo
e outros parametros pos-producdo (MONTERO, 2011). Devido a isso ndo ha uma
padronizacéo global das propriedades do biodiesel, ha apenas regulamentacgdes nacionais.
A Tabela 2.4 apresenta algumas dessas normas e na Tabela 2.5 pode ser visto as diferencas
entre as regulamentacdes do Brasil, Estados Unidos e Europa para os biodieseis de soja e

palma.

Tabela 2.4: Normas regulamentadoras (Adaptado de MONTERO (2011))

Pais / Area Regulamentacao

Unido européia EN 14214
Estados Unidos ASTM D 6751

Brasil ANP 7
india IS 15607
Japao JASO M360

Africa do Sul SANS 1935

As propriedades do biodiesel formado variam conforme matéria-prima utilizada pois
as moléculas de ésteres formadas possuem as mesmas ramificacfes dos acidos graxos de
origem, ja que a reagdo de transesterificacdo nao as altera (KNOTHE, 2008). Devido a
isso, 0 biodiesel apresenta caracteristicas similares ao 6leo que o originou (PATHWAYS,
2011). Outras propriedades afetadas pela composicdo do 6leo de origem sdo: numero
cetano, viscosidade cinematica, estabilidade oxidativa, propriedades de escoamento a frio,
ponto de névoa, ponto de entupimento de filtro a frio, lubricidade, emissdes e calor de
combustdo (MONTERO, 2011; KNOTHE, 2008).

Apesar de ndo possuir uma especificacdo global, o biodiesel pode ser utilizado em
qualquer motor que utilize diesel sem a necessidade de grandes ou alguma modificacao

(ROSILLO-CALLE et al., 2007), ja que o biodiesel possui caracteristicas similares ao
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petrodiesel (MONTERO, 2011; ALEJOS ALTAMIRANO et al., 2016). Devido a isso, ha
muitos anos vem sendo usado em motores uma mistura, blend, de diesel e biodiesel (LIN
etal., 2013; HASSAN e VINJAMUR, 2014). Além dessa vantagem, esse biocombustivel
é biodegradavel, € livre de compostos com enxofre, possui baixas emissdes de
particulados e de monoxido de carbono. Por outro lado, o biodiesel emite mais compostos
nitrogenados (NOy) do que o diesel (ALEJOS ALTAMIRANO et al., 2016; MONTERO,
2011). Porém, este problema pode ser contornado com o avango das tecnologias de
controle de emisséo dos motores (KNOTHE, 2008). Portanto, pode-se considerar que o
biodiesel € um promissor substituto do diesel fossil (VERMA e SHARMA, 2016; LIN et
al., 2013).
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Tabela 2.5: Padres para o biodieseis de soja e palma (Fonte: (DA CONCEICAO et al.,
2012))

LIMITE
: Resolucdo EUA (ASTM Europa (EN
CARACTERISTICA UNIDADE ANP 10 7 D6751-08) 14214)
Massa Zegfg”f'ca % kgms  850-900 . 860-900
Viscosidade )

Cinemétjca 2 40°C mm2/s 3,0-6,0 1,9-6,0 3,5-5,0
Teor de Agua, max. mg/kg 500 500 500
Contamlna}(;ao Total, mg/kg o i 24

max.
Ponto de fulgor, min. °C 100 93 101

Teor de éster, min % massa 96,5 - 120
Residuo de carbono % massa 0,05 0,05 0,3

Cinzas sulfatadas, o\ occn 0,02 0,02 0,02

max.

Enxofre total, méax. mg/kg 50 15 10

Sédio + Potassm, mg/kg 5 5 5

max.

Célcio + Magnesm, ma/kg 5 5 5

max.
Fosforo, méax. mg/kg 10 10 4
Corrosividade ao
cobre, 3h a 50 ) 1 3 1
°C, max.
NuUmero d_e Cetano, i Anotar 47 51
min
Ponto de
entupimento de filtro °C 19 (9) - -
~a frio, max.
Indice dg acidez, mg KOH/g 0.5 0.5 0.5
max.

Glicerol livre, max. % massa 0,02 0,02 0,02
Glicerol total, max. % massa 0,25 0,24 0,25

_quo: di, % massa Anotar - -
triacilglicerol

Metanol Qu Etanol, % massa 0.2 0.2 0.2

max.

indice de lodo, max 9/100g Anotar - 120

Estabilidade a

oxidacdo a 110°C, H 6 3 6

min.

32



2.5 Modelos de Propriedades Fisico-quimicas

N&o ha na literatura um banco de dados disponivel para consulta de propriedades das
moléculas individuais de triacilglicerdis, portanto, foi preciso recorrer a modelos
preditivos para estimacdo de suas propriedades. Os métodos aqui descritos baseiam-se na
estrutura espacial ou na formula molecular e sdo utilizados quando testes reais ndo podem

ser realizados.

2.5.1 Metodologia de contribuicéo de grupos

Segundo a metodologia de contribuicdo de grupos, a estrutura de uma molécula é um
conjunto de fragmentos, grupos, que contribuem aditivamente para uma dada propriedade
do componente puro (DO CARMO, 2014). O método de Lyndensen (1955) foi a base
para muitos métodos, inclusive um dos mais utilizados, 0 método de Joback e Reid(1987)
(CONSTANTINOU e GANI, 1994; POLING et al., 2000). O modelo apresentado por
Constaninou et al. (1995) baseia-se na premissa de que a estrutura molecular de uma
molécula é um hibrido do nimero de arranjos alternativos dos elétrons de valéncia. A
propriedade desta molécula é, entdo, uma combinacéo linear da contribui¢do de cada
arranjo.

Esse numero de arranjos dos elétrons de valéncia € denominado forma conjugada da
molécula e a contribuicdo de cada arranjo s&o os operadores de conjugacdo. Uma estrutura
molecular é formada por dois tipos de grupo, principalmente, os de primeira ordem e 0s
de segunda ordem. Essa metodologia apresenta resultados satisfatorios quando aplicada
a moléculas organicas (CONSTANTINOU et al., 1995), o que é o caso dos TAGs e dos
metil-ésteres. Devido a esse fato, foi a metodologia escolhida para calculos neste trabalho
das propriedades listadas na Tabela 2.8.

Para predicdo de propriedades criticas, os autores recomendaram a utilizacdo da

Equacéo 2.2:

SX)= Z NG _“'Z ~1fusDu.-' - ZZ O.E (2.2)

em que:

— X é apropriedade a ser calculada;
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— f(X) é uma funcdo que assume valores diferentes de acordo com a propriedade a

ser calculada;

— N;é o nimero de ocorréncias do grupo de primeira ordem i;

— Cjé acontribuicdo de grupo de primeiraordem;

— w é um fator que assume 0 caso ndo ocorra contribuicdo de segunda ordem, e 1 caso

contrario;

— M;j é a quantidade de ocorréncias do grupo de segunda ordem j;

— D jé acontribuicéo do grupo de segunda ordemyj;

— z é um fator que assume valor 0 caso ndo ocorra contribuigdo de terceira ordem, e 1

caso contrario;

— Ok € 0 nimero de ocorréncias do grupo de terceira ordem k;

— Exé a contribuicdo do grupo de terceira ordem k.

A funcao f (X) para cada propriedade critica é apresentada na Tabela 2.6 e 0s grupos

de contribuigéo sdo apresentados na Tabela 2.7.

Tabela 2.6: Funcoes para as propriedades (Fonte: MARRERO e GANI (2001))

Propriedade f(X) Parametro ajustavel Valor
Ponto de fusdo exp(TLn:‘(‘J) Tmo 147,450 K
Ponto de ebulicdo exp(leg) Tho 222,453 K
Temperaturacritica exp(TLCCO) Teo 231,239 K
Pressdo critica  (Pc—Pcy)~%% + Pc; Pe2 0,108998 bar %>
Volume critico Ve —Veo Veo 7,95 cm®mol 1
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Tabela 2.7: Contribuigdo dos grupos (Fonte: MARRERO e GANI (2001))
Grupos de 1° ordem Th1i Tei Peii Veii

CHs 0,8491 1,7506 0,0186 68,35
CHa 0,71141 1,3327 0,0135 56,28
CH 0,2925 0,596 0,0073 375
CH=—=CH 15596 3,0741 0,023 98,43
CH,COO 2,985 59619 0,027 132,89

Grupode2°ordem  Th2j  Tc2j  Pc2j  Vc2j

CH, — CH——=CH -0,0537 0,0262 0,0008 0,14

Tabela 2.8: Propriedades calculadas pelo método de contribuicdo de grupos

Método / Software Propriedade Descricao

Temperaturado ponto  Temperatura em que uma substancia
de ebulicédo muda da fase liquida para a fase vapor
Contribuicdo de grupos  Temperatura critica
Pressdo critica

Volume critico

O programa Aspen Properties, AspenTech Inc., utiliza dessa mesma metodologia para
estimar propriedades desconhecidas. Utilizando os dados preditos em conjunto com a
estrutura de cada componente foi possivel estimar neste programa as propriedades
descritas na Tabela 2.9. A estrutura de cada molécula consiste em um arquivo mol, o qual
possui informacdes acerca dos atomos, tipos e angulos de ligacdo entre eles, obtidos de

fontes de dados publicas.
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Tabela 2.9 — Propriedades calculadas com o Aspen Properties

Método / Propriedade Descricao
Software
Aspen Properties  Entalpia padrdo
Entropia padréo
Capacidade Quantidade de calor que deve ser
calorifica cedido a uma substéncia para sua
temperatura variar em 1°C

2.5.2 Metodologia QSARS

Os modelos matematicos QSARs, Quantitative Structure Activity Relationships,
(assim como o método de contribui¢do de grupos) sdo baseados em que as caracteristicas
de uma molécula sdo diretamente ligadas a sua estrutura. Devido a isso, moléculas com
estrutura semelhante possuem propriedades semelhantes (NIKINMAA, 2014). Essa
metodologia é muito utilizada para predicdo da toxicidade de moléculas a organismos
vivos. A agéncia americana EPA faz seu uso, principalmente, em trés programas
desenvolvidos por ela, o Waste Reduction Algorithm (US EPA (2018b)), o Toxicity
Estimation Software Tool (US EPA (2018a)) e o Estimation Program Interface (EPA
(2018)).

As estruturas das moléculas sdo analisadas e matematicamente resultam em
descritores moleculares, valores numéricos que correlacionam a estrutura e a propriedade
quimica, fisica ou bioldgica a ser predita (ROY et al., 2015). A Equacédo 2.3, apesar de
ser linear, é uma representacdo deste modelo, em que x; e X2 s&o as descrigdes moleculares

MARTIN (2013).

Toxicidade = ax1 + bxy + ¢ (2.3)

As propriedades calculadas por essa metodologia estéo listadas na Tabela 2.10.
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Tabela 2.10: Propriedades calculadas pela metodologia QSAR

Método / Propriedade Descricao
Software
TEST LC50 Menor concentracdo de substancia
aquosa que causa 50% da morte de
individuos
LD50 Menor dose de substancia aquosa que
causa 50% da morte de individuos
BCF Indica o grau de afinidade de um
poluente a organismos Vvivos
Pressdo de vapor Pressdo exercida pelo vapor em
equilibrio com o liquido
Ponto de flash Menor temperatura em que um

material volatil entra em ignicéao
Temperaturade  Temperatura em que uma substancia

fusdo muda da fase sélida para a fase liquida
EPI Suite Log Kow Indica a tendéncia de um composto
organico em ser absorvido pelo solo
OECD28d Mensura a biodegradabilidade de um

composto organico apos 28 dias

As descri¢cdes moleculares séo calculadas automaticamente pelo programa e detalhes

desse calculo ndo sdo fornecidas.
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Capitulo 3

Metodologia

3.1 Premissas das simulactes

Para a modelagem do processo foi escolhido como suporte o artigo de Zhang et al.
(2003), no qual sdo apresentados quatro processos produtivos continuos, que diferem-se
no catalisador, &cido ou basico. O processo escolhido para analise e célculo dos
indicadores foi o base catalisado, por apresentar melhor desempenho.

Foram realizadas trés simulacdes no programa Aspen HYSYS V.10, Aspen Inc.,
diferindo entre si o 6leo utilizado como matéria-prima, 6leo de soja, palma ou microalga.
RUIZ-MERCADO et al. (2012a), utiliza no caso base do GREENSCOPE a composi¢ao
do 6éleo como sendo apenas o triglicerideo presente em maior quantidade. Neste trabalho
a composicao real dos 6leos foi utilizada de modo a obter resultados proximos a realidade.
Entretanto, o simulador ndo possui estes triglicerideos em sua base de dados, logo, foi
necessario utilizar a opcao de adicionar compostos hipotéticos. Com os dados reunidos e
definindo como modelo termodinamico para a fase liquida, o modelo NRTL, e para a fase
vapor Peng-Robinson-Twu, o programa pode calcular as propriedades termodindmicas

faltantes.
Adotou-se 0 mesmo layout dos equipamentos, inclusive as integraces energéticas.

Porém, com a mudanca da materia-prima foi preciso realizar ajustes aos equipamentos e
as correntes, 0 que alterou o consumo de utilidades. Apesar da mudanca, a reacéo de
conversdo dos triglicerideos em biodiesel foi conduzida nas mesmas condicdes para 0s
trés casos, 60°C e 400kPa. Assumiu-se uma conversdo de 95% com base nos TAGs para

a reagOes. Obviamente, os balangos de massa e energia dependem das matérias primas,

resultando em vazdes de produto e consumo de utilidades distintas para os trés casos

analisados.
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3.2 Automacéao dos calculos

3.21 A planilha GREENSCOPE

RUIZ-MERCADO et al. (2012a) ao proporem a metodologia GREENSCOPE criaram
uma planilha no programa Microsoft Excel para o calculo automatico dos indicadores, a
Figura 3.1 apresenta a tela inicial da planilha. Esta metodologia foi aplicada a um processo
de producdo de biodiesel através do reuso de oOleo de fritura, os resultados deste caso
foram fornecidos juntos com esta planilha. Os resultados para biodiesel deste Oleo
constituem um quarto cenario de andlise, denominado Biodiesel GREENSCOPE, ou
simplesmente GREENSCOPE. Neste arquivo, o usuario deve completar os seguintes

dados do processo a ser analisado, listados no apéndice A.

|  GREENSCOPE.xIsm Tool V1.2 |

By:

Gerardo J. Ruiz-Mercado’
Raymond L. Smith
Michael A. Gonzalez

[ At i whom eonresgonden s shoukd b sdvessenl. £-Ma uie-meresdn ger @ g, Tel 611-503-1030 Fax 513500-7111

Make Entries in yellow top cell ranges only
1.0} |

el - e e e el g i
20 DATA ENTRY: input Streams

..........

Figura 3.1: Tela inicial da planilha GREENSCOPE, Ruiz-Mercado et al.

Devido a quantidade de dados a serem alimentados necessarios para o calculo dos
indicadores, desenvolveu-se no projeto a automacéo dos célculos. Apesar da maior parte
das células serem bloqueadas, e portanto, necessitarem de senha para sua alteracdo, néo

foi restrito 0 acesso a sec¢do de VBA, o que permitiu adocdo desta estrategia.
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3.2.2 Integracdo HYSYS, Aspen PEA, Excel e MATLAB

A automacdo da integracdo das ferramentas de analise Aspen HYSYS, Aspen Process
Economic Analyzer (APEA), Excel e MATLAB, permitiu o calculo dos indicadores sem erros

de falha humana na passagem de dados. O papel de cada um dos programas na automacao é:

1. Aspen HYSYS, V10: Programa em que é feita a simulacéo, contém todos os dados do

processo,

2. Aspen Process Economic Analyzer: Programa em que € feito o design dos
equipamentos, estimacdo dos custos de processo e dos equipamentos, e a avaliacdo

econbmica;

3. Microsoft Excel: Programa em que a planilha GREENSCOPE foi criada para o célculo

automatico;

4. MATLAB: Nesta etapa o programa foi utilizado para a geracdo de graficos de

comparacao dos indicadores;

A utilizacdo dos softwares Aspen HYSYS e APEA se deu de forma semiautomatica, uma
vez que estes sdo programas comerciais e de dificil customizacéo. A automacéo € iniciada apos
simulacdo bem-sucedida do fluxograma de processo. Na sec¢do de avaliagdo econémica no
ambiente do HYSY'S hé o botdo "Send to Aspen PEA", ao clica-lo todos os dados necessarios
para o funcionamento do APEA séo exportados peloHYSYS.

No ambiente do Aspen PEA, primeiro pode-se informar ao programa a localizacdo do
projeto e a data de inicio de opera¢do. Para os trés casos se utilizou América do Norte e inicio
em primeiro de janeiro de 2018. Em seguida, deve-se dimensionar 0s equipamentos e isto é feito
ao clique dos botBes "Map Simulator Items" e "Evaluate Project”. Por fim, ao clicar no botao
"Investiment Analysis”, o programa gera uma planilha com todos os dados de
dimensionamento, consumo de utilidades e custos. Com a geracéo desta planilha, inicia-se a
fase automatica da analise.

A AspenTech permite a integra¢do do programa Aspen HYSY'S com a planilha Microsoft
Excel via a linguagem Visual Basic, VBA. Duas rotinas em ambiente Excel foram criadas
utilizando esta linguagem. A primeira consiste na comunica¢do com o Aspen HYSY'S para
importacdo dos resultados de simulacdo, i.e., dados das correntes de entrada e saida, e

propriedades dos componentes. Destaca-se que o simulador ndo possui todas as propriedades
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das moléculas envolvidas na simulacdo do processo. Logo, na planilha do GREENSCOPE
criou-se um banco de dados, em que essa rotina busca as informacdes faltantes.

A segunda rotina comunica-se também com o Aspen HYSYS para importagdo de
dados dos equipamentos e das rea¢fes quimicas. Esta rotina também acessa a planilha
gerada pelo Aspen APEA para importagéo de dados do consumo de utilidades e custos
dos equipamentos. Apds a execucdo dos dois codigos, os indicadores sdo calculados
automaticamente.

Com os resultados do GREENSCOPE, utilizou-se o programa MATLAB para
visualizacdo (graficos). O programa MATLAB possui sua linguagem propria, logo, a
rotina neste programa foi feita utilizando-a. Através do comando "xlsread™ os resultados
dos indicadores foram exportados para o ambiente MATLAB e empregando o comando
"bar" gerou-se os graficos. Um esquema visual desta automacao € apresentada na Figura
3.2.

Linguagem VBA

Semiautomatico

’ $¥€\ Linguagem VBA

Dados da simulacéo

Aspen HYSYS

> Excel
y
\_%Mf ’
Dimensionamento e custos Calculo dos indicadores
Aspen PEA

Linguagem MATLAB

Visualizacdo dos indicadores
MATLAB

Figura 3.2: Representacéo visual da automagéo
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3.3 Analise de componentes principais

Analise de componentes principais - principal component analysis - € uma técnica de
estatistica multivariada para reducdo do espaco amostral de observacbGes (n) para
determinadas variaveis (p). O elevado numero de indicadores torna a analise complexa e
de dificil interpretacdo. Com a ferramenta PCA este problema pode ser contornado
(HONGYU et al., 2015; NG, 2017).

Neste trabalho, as n observagdes séo os quatro casos analisados, GREENSCOPE,
biodiesel de soja, palma e microalga. As p varidveis sao os indicadores, resultando em
uma matriz X com n linhas e p colunas, representada na Figura 3.3. Pode-se observar que
para um indicador, coluna, h&d uma variacdo do resultado obtido pela mudanca da matéria-

prima, linhas.

X11 X12 ... Xip
X21 X22 ... X2
X = b
X31 X32 ... A3p
X41 X42 ... X4p
indicadores

Figura 3.3: Matriz X

A PCA baseia-se nesta variancia-covariancia de resultados obtidos. Algebricamente,
0s componentes principais sdo combinacBes lineares das variaveis originais.
Geometricamente, tais combinacdes representam um novo sistema de eixos de
coordenadas, sob os quais ha maior variancia dos dados (JAMES et al., 2014).

Uma forma de datar essas variacGes se da através da matriz de covariancia, S, a qual
informa a relacdo entre duas variaveis (JOHNSON e WICHERN, 2007). A matriz S

possui dimensao p x p e é estruturada conforme a Figura 3.4.
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Var(x;)  Cov(x1,x3) ... Cov(xy,xp)

Cov(x2,x1) Var(xz) ... Cov(xz,xp)

S = |Cov(xz,x1) Cov(x3,x3) ... Cov(xz,xp)
Cov(xp,x1) Cov(xp,x2) ... Var(xp)

Figura 3.4: Matriz S

Em uma matriz, os autovetores correspondem a direcdes e 0s seus pares, autovalores,
informam como os dados estdo distribuidos sobre essa direcdo. Portanto, os autovetores
da matriz S sdo 0s componentes principais e 0s autovalores sao as contribui¢cdes de cada
indicador para cada autovetor.

Para se obter os autovetores, resolve-se a Equacao 3.1:

det[S — AI] = 0 (3.1)

O numero de pares autovetor - autovalor a ser encontrado é igual ao numero de
dimensoes, colunas da matriz X e, ao se obter os autovalores da matriz S, estes estardo

ordenados decrescentemente:

M>A>> (3.2)

Como o0s componentes principais sdo combinagdes lineares, entdo, um dado
componente i, Z;, é dado por:

Zi = enX1+ epXs +--- +epXp (3.3)

Os CP apresentam as seguintes propriedades matematicas, (HONGYU et al., 2015):

1. A variancia do componente i é igual ao autovalor i
Var(Z) = A (3.4)
2. Portanto, da equacéo 3.2 e desta propriedade obtém-se que:
Var(Z1) > Var(Zz) >---> Var(Zy) (3.5)

3. O somatorio das variancias dos dados originais € igual ao somatorio dasvariancias
dos componentes principais:
b Var (X)) = XF  Var (Z) = X, Var () (3.6)
43



4. Os componentes principais ndo se correlacionam entresi:
Cov(Z,Zj)= 0 (3.7

A contribui¢do de cada componente principal em explicar a variagdo de dados é dada
pela Equacdo 3.8. A partir dela € possivel determinar quantos componentes Sdo necessa-
rios para explicar a maior parte da variagdo dos dados, neste trabalho, quantos indicadores
séo relevantes.

Var(Z;)

Ck = T Varz

(3.8)
Entretanto, ha divergéncias quanto ao critério de determinacdo deste valor ( HONGYU et al.,
2015). Para 0 Método de Kaiser (KAISER, 1958), a escolha recai no nimero de autovalores
maiores do que um (4 > 1). Para Johnson e Wichern (JOHNSON e WICHERN, 2007), o
namero deve ser definido pela proporcdo dos componentes, equacdo 3.8, 0 nimero de
componentes deve ser tal que a soma de suas propor¢édo seja maior do que 80%.
Para realizar a PCA, foi criada uma rotina no programa MATLAB. Esta se comunica
com a planilha GREENSCOPE de cada cenério e retira os resultados obtidos dos célculos
dos indicadores. Posteriormente, os procedimentos descritos acima para realizacdo da

PCA sdo feitos e obtém-se os componentes principais.

3.4 Agregacao dos indicadores

Uma vez escolhido o conjunto de indicadores a ser utilizado na anélise de um
processo, 0 passo seguinte é definir um modelo matematico que os agregue para um
melhor entendimento dos resultados e tornar a comparagé@o entre diferentes sistemas
possivel (BRANDI e DOS SANTOS, 2016). A agregacdo dos indicadores fornece uma
Unica nota criada a partir dos resultados de um conjunto de indicadores (OZDEMIR et al.,
2011). A criagdo dessanota pode-se dar atraves de variados métodos, como regressao
linear, método da distancia Euclidiana e método de Canberra (DOS SANTOS e BRANDI,
2017). Neste trabalho, o método escolhido ¢ a Agregacdo Aditiva devido a sua

simplicidade (Equacéo 3.9).

Nota = wil; + wyly, + -+ w1, (3.9)

44



Em que:
— Wi é 0 peso do indicador;
— lié o resultado do célculo do indicador;

O peso é uma forma de destacar os indicadores, i.e., um indicador mais relevante
possui um peso maior e um indicador menos relevante, uma nota menor. A técnica mais
utilizada para dar o peso aos indicadores ¢ atécnica de pesos iguais (GAN et al., 2017). Esta
técnica considera que todos os indicadores sdo igualmente importantes, o que combinado
com a agregacao aditiva torna o calculo simples, visto que s6 € necessaria uma férmula
para se obter a nota (NARDO et al., 2005). O célculo da agregacdo utilizada, neste

trabalho, é dado através da Equacdo 3.10:

Nota = ?=1% * [ (3.10)

em que:

— | é o resultado do indicador i;
— n é o numero total de indicadores;

Apesar dos beneficios, a escolha do método de agregacdo pode ocasionar perda de
informacdes, 0 que gera incertezas nos resultados obtidos (NARDO et al., ; GAN et al.,
2017). A agregacdo soO € possivel de ser feita caso os resultados dos indicadores estejam
normalizados. Como 0 GREENSCOPE fornece os resultados ja normalizados (Equacéo
2.1), entdo, foi possivel o célculo diretamente da nota de cada dimensdo. Considerou-se
apenas os indicadores apontados como relevantes pela PCA e a agregacéo foi feita para cada
uma das quatro dimensdes, constituindo ao final um conjunto de 16 notas, quatro para cada

cenario.
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Capitulo 4

Resultados

4.1 Resultados operacionais

Os resultados operacionais foram obtidos das simulacdes realizadas no programa
Aspen HYSYS. Imagens da simulacdo e as descricdes das correntes de entrada e saida

encontram-se no Apéndice B.

4.1.1 Biodiesel de Soja

O rendimento do processo a partir do 6leo de soja foi elevado, cerca de 90%. O maior
consumo em massa de utilidade por kg de 6leo alimentado foi o da agua de resfriamento,

0 que era esperado, uma vez que a maior parte dos processos é exotérmico.

Tabela 4.1: Pardmetros de andlise para o biodiesel de soja

Pardmetros Valor
Converséo (kg biodiesel / kg 6leo) 0,9
Consumo de ar (kg ar/kg 6leo) 36,1

Consumo de agua de resfriamento (kg HoO/kg 6leo) 44,4
Consumo de vapor (kg vapor/ kg 6leo) 0,9
Consumo de eletricidade (kW/kg 6leo) 0,8
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Tabela 4.2: Consumo de utilidades para a simulacéo do biodiesel de soja

Utilidade Valor

Ar (kg/h) 37860,3

Agua de resfriamento (kg/h)  46528,7
Vapor (kg/h) 986,8
Eletricidade (kWh) 879,3

4.1.2 Biodiesel de Palma

A conversdo do 6leo de palma apresentou um rendimento similar ao do éleo de soja.
O consumo de &gua de resfriamento nesta simulagdo foi menor porque houve uma
substituicdo por ar, e como o poder calorifico da &gua é maior do que o do ar, isto resultou

num valor de consumo de ar por consumo de 6leo elevado.

Tabela 4.3: Pardmetros de analise para o biodiesel de palma

Parametros Valor
Converséo (kg biodiesel / kg 6leo) 0,9
Consumo de ar (kg ar/kg 6leo) 78,4

Consumo de agua de resfriamento (kg H.O/kg 6leo) 10,9
Consumo de vapor (kg vapor/ kg 6leo) 0,3
Consumo de eletricidade (kW/kg 6leo) 0,9

Tabela 4.4: Consumo de utilidades para a simulacdo do biodiesel de palma

Utilidade Valor

Ar (kg/h) 78.939,0

Agua de resfriamento (kg/h)  10.970,9
Vapor (kg/h) 335,3
Eletricidade (kwh) 856,7
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4.1.3 Biodiesel de Microalga

O dleo de microalga apresentou a menor conversao em produto dentre os trés casos,
com isso a corrente de triglicerideos na saida do processo apresentou uma elevada vazéo,
que corresponde a cerca de 45,5% do 0Oleo alimentado. Uma alternativa para contornar
esta ineficiéncia é a ado¢do de uma linha de reciclo dos triglicerideos néo reagidos para o

inicio do processo, 0 que diminuiria 0 custo com materia-prima.

Tabela 4.5: Pardmetros de andlise para o biodiesel de microalga

Parametros Valor
Conversdo (kg biodiesel / kg 6leo) 0,5
Consumo de ar (kg ar/kg 6leo) 65,4

Consumo de agua de resfriamento (kg H2O/kg 6leo) 18,0
Consumo de vapor (kg vapor/ kg 6leo) 0,9
Consumo de eletricidade (kW/kg 6leo) 0,7

Tabela 4.6: Consumo de utilidades para a simulacao de biodiesel de microalga

Utilidades Valor

Ar (kg/h) 65.386,6

Agua de resfriamento (kg/h)  17.999,4
Vapor (kg/h) 940,6
Eletricidade (kwh) 697,6
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4.2 Resultados da Metodologia GREENSCOPE

4.2.1 Indicadores de eficiéncia

Os resultados obtidos para os indicadores de eficiéncia sdo apresentados na tabela 4.7.
Observa-se que para maioria dos indicadores, os trés cenarios apresentaram resultados
semelhantes, porém, quantificando o nimero de indicadores em que o cenario se saiu
melhor ou semelhante aos demais tem-se que o biodiesel de soja é o melhor cenario em
18 indicadores, o caso base do GREENSCOPE e o de palma, 17 indicadores, e o biodiesel
de microalgas em 9 indicadores.

O cenario de biodiesel de microalga ser o pior dentre os quatro era esperado, uma vez
que a conversdo de biomassa em produto foi de apenas 50%. Portanto, em reflexo a isto,
os indicadores relacionados a produtividade massica, Mass Productivity (MP), Carbon
Efficiency (CE), e relacionados a eficiéncia da reacao, Reaction Mass Efficiency (RME),

Atom Economy (AEi), resultaram em um valor pior do que osdemais.

Como os cendrios simulados neste trabalho ndo possuem reciclo de nenhum rejeito
gerado, os indicadores relacionados a esse parametro, Recycled material fraction
(wrecycl. mat.), Mass fraction of products from recyclable materials (wrecycl. prod.) e
Mass fraction of products designed for disassembly, reuse or recycling (wrecov. prod.),
resultaram no pior caso, enquanto o caso base do GREENSCOPE, apresentou, ainda que
baixos, resultados melhores. Esses indicadores resultam da configuracdo de projeto do
processo e de ponderacao das vantagens e desvantagens econdmicas do reciclo, ja que

requer mais equipamentos, porém, também diminui o custo com matéria-prima.
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Tabela 4.7: Notas dos indicadores de eficiéncia

Indicador Simbolo Nota (% do melhor caso)
GREENSCOPE Soja Palma Microalga
Reaction yield € 99,5 100 100 100
Atom Economy AEi 90,6 90,6 60,2 58,2
Actual Atom Economy AAE 90,1 100 100 100
Stoichiometric Factor SF 99,91 99,23 42,28 97,32
Reaction Mass Efficiency RME 86,9 100 67,3 51,5
Total material consumption mmat tot 99,05 99,25 99,23 97,22
Mass intensity Mi 99,05 99,25 99,23 97,22
Value mass intensity Mlv 98,51 97,35 97,33 100
Mass Productivity MP 73 77,4 77 48
Environmental Factor E 99,43 99,63 99,63 98,03
Mass Loss Index MLI 99,76 99,84 99,84 99,22
Environmental Factor based on Ermw 99.9 999 99,34 99.28
molecular weight
Effective Mass Yield EMY 86,65 82,34 83,04 89,41
Carbon Efficiency CE 92,7 100 100 71,5
Material Recovery Parameter MRP 27,1 84,2 87,3 76,1
Solvent and Catalyst Environmental ; 99,85 998 9974 99,62
Impact Parameter
Physical Return on Investment pROIM 89,57 84,29 844 96,81
Renewability-Material Index RIM 88,3 975 975 97,4
Breeding-material factor BFM 85,2 100 100 100
Recycled material fraction wrecycl. mat. 3,7 0,1 0,1 0,1
Mass fraction of products from wrecycl. prod. 4,5 0,1 0,1 0,1
recyclable materials
Mass fraction of products designed wrecov. prod. 8.04 001 0 0
for disassembly, reuse or recycling
Total water consumption Vwater, tot. 0 0 0 0
Fractional water consumption FWC 100 100 100 100
Water intensity wi 100 100 100 100
Volume fraction of water type Fwater type 100 100 100 100
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4.2.2 Indicadores ambientais

Devido ao elevado numero de indicadores, para uma melhor visualizacdo dos
resultados, optou-se por dividi-los em trés tabelas e trés graficos. Assim como nos
indicadores anteriores, a maioria dos resultados é semelhante aos quatro casos de
matérias-primas (6leo de fritura, 6leo de soja, 6leo de palma e 6leo de microalga). Ao
analisar globalmente, percebe-se que o processo de biodiesel apresenta como ponto forte,
a pequena emissdo de poluentes do processo.

Tal caracteristica pode ser percebida pelos resultados de 100% nos indicadores Global
warming potential (GWP), Global warming intensity (GWI), Stratospheric ozone-
depletion potential (ODP), Stratospheric ozone-depletion intensity (ODI), Atmospheric
acidification potential (AP) e Atmospheric acidification intensity API, referentes ao CO>
equivalente emitido, potencial de deplecdo da camada de ozbnio e potencial de
acidificacdo atmosférica. Esse resultado foi obtido para os quatro cenérios, o que indica
que independente da matéria-prima, essa vantagem € uma caracteristica propria do
processo/produto.

Adicionalmente, destaca-se a baixa ecotoxicidade aquética do processo, descrita pelos
indicadores Ecotoxicity to aquatic life potential (WPtox. other), Ecotoxicity to aquatic life
intensity (WPItox. other), Ecotoxicity to aquatic life potential by metals (WPtox. metal) e
Ecotoxicity to aquatic life intensity by metals (WPItox. metal), que obtiveram uma nota de
100% para os quatro cenarios. Outros indicadores também apresentam notas acimade
90%, o que denotam o processo como ambientalmente amigavel.

Porém, o principal ponto fraco, dentre o que foi demonstrado por esses indicadores, €
quanto ao volume de residuo solido gerado. Este problema pode ser contornado pela

adocédo de medidas de tratamento destes rejeitos, o que foge do escopo deste estudo.
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Tabela 4.8: Indicadores ambientais - |

Indicador Simbolo Nota (% do melhor caso)
GREENSCOPE Soja Palma Microalga
Number of hazardous materials input Nhaz. mat. 42,86 85 82,35 85
Mass of hazardous materials input mhaz. mat. 86,33 89,04 88,65 88,68
Specific hazardous raw materials input mhaz. mat. spec. 86,33 89,04 88,65 88,68
Total mass of persistent, bio-accumulative ~ mPBTmat 100 100 100 100
and toxic chemicals used
Chemical Exposure Index CEl 60,43 48,43 47,17 38,76
Health hazard, irritation factor HHirritation 98,74 99,44 99,42 98,61
Health hazard, chronic toxicity factor HHchronic toxicity 98,93 93,6 93,61 91,82
Safety hazard, mobility SHmobility 98,82 99,05 99,02 41,54
Safety hazard, fire/explosion SHfire/explosion 100 99,98 99,94 99,9
Safety hazard, reaction / SHreac/dec | 87,27 97,78 975 97,78
decomposition |
Safety hazard, reaction / SHreac/dec Il 36,98 6,86 0,57 0,74
decomposition 11
Safety hazard, acute toxicity SHacute tox. 97,69 99,01 98,98 98,42
Fault tree assessment FTA 50 50 50 50
Specific toxic release TRs 88,01 98,22 97,81 95,54
Toxic release intensity TR 88,02 98,2 9781 100
Environmental quotient EQ 99,88 99,96 99,95 99,85
Human health burden, cancer effects EBcancer eff. 100 100 100 100
Environmental hazard, persistency EHdegradation 99,24 99,34 99,48 95,02
of organic substances
Environmental hazard, EHair 98,93 93,6 93,61 91,82
air hazard
Environmental hazard, EHwater 99,98 97,96 97,61 82,73
water hazard
Environmental hazard, EHsolid 96,99 88,86 90,91 34,54
solid waste (inorganic pollutants)
Environmental hazard, bioaccumulation EHbioacc. 94,8 99,84 99,84 97,99

(the food chain or in soil)
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Tabela 4.9: Indicadores ambientais - |1

Indicador Simbolo Nota (% do melhor caso)

GREENSCOPE Soja Palma Microalga

Global warming potential GWP 100 100 100 100

Global warming intensity GWI 100 100 100 100
Stratospheric ozone-depletion potential ODP 100 100 100 100
Stratospheric ozone-depletion intensity ODI 100 100 100 100

Photochemical oxidation PCOD 97,28 99,63 99,54 99,05

(smog) potential

Photochemical oxidation

PCOI 97,28 99,62 99,52 100
(smog) intensity
Atmospheric acidification potential AP 100 100 100 100
Atmospheric acidification intensity API 100 100 100 100
Aquatic acidification potential WPacid. water 99,91 100 100 100
Agquatic acidification intensity WPlacid. water 99,93 100 100 100
Aquatic basification potential WPbasi. water 98,86 99,91 99,9 99,98
Aquatic basification intensity WPIbasi. water 98,83 99,9 99,89 100
Aquatic salinization potential WPsalinity 87,51 91,59 91,34 97,25
Agquatic salinization intensity WPIsalinity 87,53 91,59 91,33 100
Aquatic oxygen demand potential WPO2 dem. 7,98 6,85 7,09 1,63
Aquatic oxygen demand intensity WPIO2 dem. 8,01 6,86 7,08 3,57
Ecotoxicity to aquatic life WPtox. other. 100 100 100 100
potential
Ecotoxicity to aquatic life
WPItox. other 100 100 100 100
intensity
Ecotoxicity to aquatic life WPtox. metal 100 100 100 100
potential by metals
Ecotoxicity to aquatic life
WPItox. metal 100 100 100 100
intensity by metals

Eutrophication potential EP 95,15 91,75 915 97,3
Eutrophication potential intensity EPI 95,17 91,75 91,49 100
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Tabela 4.10: Indicadores ambientais - 111

Indicador Simbolo Nota (% do melhor caso)
GREENSCOPE Soja Palma Microalga
Specific emergy intensity SMIM 93,23 95,67 94,98 89,11
Emergy intensity MIM 93,23 95,67 94,98 89,11
Environmental loading ratio ELR 100 100 100 100
Emergy vyield ratio EYR 94,32 75,94 72,47 63,36
Emergy sustainability Index ESI 100 0 0 0
Breeding factor BFM 100 13,43 12,24 14,39
Renewability index RI 99,43 43,47 40,79 55,96
Total solid waste mass ms, tot. 6,38 0,57 0,59 0,18
Specific solid waste mass ms, spec. 6,38 0,57 0,59 0,18
Solid waste mass for recovery ms, recov. 64,11 0,05 0,03 0
Solid waste mass for disposal ms, disp. 64,11 0,05 0,03 0
Recycling mass fraction ws, recycl. 64,11 0,05 0,03 0
Disposal mass fraction ws, non-recycl. 64,11 0,05 0,03 0
Hazardous solid waste mass fraction ws, haz. 97,51 90,99 90,7 97,2
Total hazardous solid waste disposal ms, haz. 0 0 0 0
Specific hazardous solid waste ms, haz. spec. 0 0 0 0
Total non-hazardous ms, haz. disp. 93,06 90,99 90,7 97,2
solid waste disposal
Non'hazérdous_sond ms, n-haz.spec. 93,06 90,99 90,7 97,2
waste intensity
Total volume of liquid waste VI, tot. 70,39 93,88 93,33 97,09
Specific liquid waste volume VI, spec. 70,39 93,88 93,33 97,09
Non-polluted liquid waste volume VI, non-poll. 0 100 100 100
Polluted liquid waste volume VI, poll. 93,81 52 50,5 0
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4.2.3 Indicadores de energia

O comportamento da maioria dos indicadores se apresenta similar para os quatro
cenarios e a maioria deles apresenta nota superior a 90%, o que induz que energeticamente
0 processo produtivo do biodiesel é favordvel. A maior eficiéncia nesta dimenséo é
atribuida ao 6leo de palma seguido do 6leo de soja, ja o 6leo de microalga se apresentou
0 menos favoravel, o que ressalta a necessidade de melhorias no processo. Um ponto
importante a ser destacado é a questdo da recuperacdo e reciclo que afeta em maior
intensidade trés indicadores, Solvent recovery energy (SRE), Renewability-energy index
(RIE) e Energy for recycling (Erecycl.).

O Solvent recovery energy resultou no valor nulo para o caso do GREENSCOPE
devido ao seu processo ser mais complexo, pois envolve o refinamento do residuo de
6leo, e possuir mais etapas que envolvem o uso de solventes. Como nao ha reciclo nos

quatro cenérios, todo receberam nota zero nos indicadores RIE e Erecycl.
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Tabela 4.11: Indicadores de energia

Indicador Simbolo Nota (% do melhor caso)
GREENSCOPE Soja Palma Microalga
Total energy consumption  Etotal 92,61 94,28 95,76 70,78
Specific energy intensity ~ RSEI 99,79 99,79 99,78 99,67
Energy intensity REI 93,01 87,14 86,37 99,98
Waste treatment energy WTE 79,24 100 100 100
Solvent recovery energy SRE 0 100 100 100
Resource-energy nE 49,01 85,76 86,59 35,66
efficiency
Renewability-energy RIE 0 0 0 0
index
Breeding-energy factor BFE 14,76 100 100 52,62
Energy for recycling Erecycl. 0 0 0 0
Exergy consumption Extotal 85,1 86,04 97,64 29,02
Exergy intensity REX 96,27 96,51 9941 82,25
Resource-exergy nEx 87,03 87,75 97,69 58,49
efficiency
Renewability-exergy o e 88,85 9946 99,37 99,42
index
Breeding-exergy factor BFEXx 78,05 100 100 100
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4.2.4 Indicadores econdmicos

Os indicadores econdmicos foram o que apresentaram mais resultados divergentes em
relagdo ao caso base. Isto ocorreu devido a retirada de dados de fontes ndo confiaveis,
enguanto, os valores utilizados no caso GREENSCOPE sdo de bases de dados comerciais,
as quais apresentam maior confiabilidade.

Os indicadores Discounted payback period (DPBP), Capital charge factors (CCF),
(Specific) Economic potential (EP), Rate of return on investment (ROI), Payback period
(PBP), Cumulative cash position (CCP), Cumulative cash ratio (CCR) e Net return (Rn)
apresentaram resultados nulos nos cendrios simulados neste trabalho, o que indicam que
ndo sdo economicamente viaveis. Esse comportamento é um reflexo da falta de dados
econdmicos confiaveis, ja que ha um crescimento de nimeros de empresas no ramo do
biodiesel (ANP, 2017).
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Tabela 4.12: Indicadores econdmicos

Indicador Simbolo Nota (% do melhor caso)

GREENSCOPE Soja Palma Microalga

Net present value (worth) NPV 4521 47,27 4751 46,67
Present value ratio PVR 54,33 100 100 100
Discounted payback period DPBP 85,3 0 0 0
Discounted cash flow rate of return DCFROR 100 100 100 100
Capital charge factors CCF 51,47 0 0 0
(Specific) Economic potential EP 44,36 0 0 0
Rate of return on investment ROI 100 0 0 0
Payback period PBP 87 0 0 0
Turnover ratio TR 100 78,74 78,93 100
Cumulative cash position CCP 100 0 0 0
Cumulative cash ratio CCR 15,1 0 0 0
Net return Rn 18,79 0 0 0
Revenues from eco-products REV 100 100 100 100
Revenue fraction of eco-products  REVeco-prod 100 100 100 100
Equivalent annual cost Ceq 68,43 68,41 68,47 67,94
Total product cost TPC 67,72 67,66 67,8 66,67
Production cost Epc 77,93 77,25 79,02 67,59
Capital cost CTM 76,25 76,25 76,25 76,25
Manufacturing cost COM 69,04 68,97 69,12 67,94
Specific raw material cost CSRM 52,62 50,29 55,8 21,44
Total material cost Cmat, tot. 52,62 50,29 55,8 21,44
Total energy cost CE, tot. 90,85 91,14 92,04 77,17
Specific energy cost CE, spec. 83,2 83,8 85,58 56,28
Average cost of energy source CE, source 43,98 39,37 39,57 38,91
Total water cost Cwater tot. 100 100 100 100
Water cost fraction Cwater spec. 100 100 100 100
Average volume water type cost Cwater type 100 100 100 100
Total solid waste cost Cs tot. 96,88 93,41 93,25 96,71
Solid waste cost fraction Cs, spec. 93,81 86,95 86,6 93,62
Total liquid waste cost Cl tot. 91,89 71,25 70,32 45
Liquid waste cost fraction Cl, spec. 83,93 43,08 41,07 0
Costs of purifying air Cpur. air 97,2 99,99 99,99 99,99
Fractional costs of purifying air ~ Cpur. air fract. 83,83 100 100 100
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4.3 Resultados PCA

4.3.1 Eficiéncia

Pelo gréfico do perfil de autovalores, Figura 4.7, séo trés o nimero de componentes
principais que apresentam autovalor maior do que 1, logo, pelo método de Kaiser, trés
componentes principais sao capazes de descrever o sistema. Porém, os dois primeiros
apresentam a soma de suas propor¢des maior do que 80%, entdo, pelo método de Johnson

e Wichern, assumiu-se que apenas os dois primeiros componentes sdo relevantes.
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Figura 4.7: Perfil de autovalores - Indicadores de Eficiéncia

A contribuicdo de cada indicador nos componentes principais € apresentada na Tabela
4.13. Quanto mais pertos dos eixos, menos relevante é o indicador para a dimensao,
portanto, em todas as analises foram considerados indicadores relevantes 0s que
apresentaram modulo da contribuicdo superior ou igual a 0,2 em pelo menos um dos
componentes principais. Diante disso, percebe-se que os quatro Ultimos indicadores desta
tabela apresentam valores nulos para ambos indicadores, logo, estes ndo sdo relevantes

para essa dimensao e podem ser desprezados.
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Tabela 4.13: Contribuicdo de cada indicador de eficiéncia para os CP

Indicador Simbolo CP1 CP2
Reaction yield € -0,0051 0,0001
Atom Economy AEi 0,4016 0,2818
Actual Atom Economy AAE -0,1011 0,0029
Stoichiometric Factor SF 0,5663 -0,3933
Reaction Mass Efficiency RME 0,3430 0,5209
Total material consumption mmat tot 0,0048 0,0317
Mass intensity MI 0,0048 0,0317
Value mass intensity Miv 0,0033 -0,0420
Mass Productivity MP 0,0555 0,4590
Environmental Factor E 0,0032 0,0251
Mass Loss Index MLI 0,0012 0,0097
Environmental Factor based on Emw 00075 00056
molecular weight
Effective Mass Yield EMY 0,0140 -0,1068
Carbon Efficiency CE 0,0190 0,4487
Material Recovery Parameter MRP -0,5868 10,1669
Solvent and Catalyst Environmental 00017 00024
Impact Parameter
Physical Return on Investment pROIM 0,0118 -0,1969
Renewability-Material Index RIM -0,0937 10,0043
Breeding-material factor BFM -0,1512 0,0044
Recycled material fraction wrecycl. mat.  0,0368 -0,0011
Mass fraction of products wrecycl. prod. 0,0449 -0,0013
from recyclable materials
Mass fraction of products designed wrecov. prod. 0,082 -0,0023
for disassembly, reuse or recycling
Total water consumption Vwater, tot. ~ 0,0000 0,0000
Fractional water consumption FWC 0,0000 0,0000
Water intensity Wi 0,0000 0,0000
Volume fraction of water type Fwater type  0,0000 0,0000
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Para o primeiro componente principal os indicadores que mais se destacam sdo Atom
Economy (AEi), Stoichiometric Factor (SF), Reaction Mass Efficiency (RME) e Material
Recovery Parameter (MRP). O que indica que esse componente principal traduz,
principalmente, a eficiéncia das reacbes de transesterificacdo. Para o segundo
componente principal, os indicadores que se destacam sdo o0 RME, MP, CE, e SF que
estdo relacionados a produtividade maéssica do processo e das reacGes. Ao plotar o
componente principal 1 versus o componente principal 2, Figura 4.8, pode-se avaliar quais

os indicadores mais relevantes para essa dimensao e a similaridade destes.
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Figura 4.9: Carga Fatorial — Indicadores de Eficiéncia
Quanto mais proximo dos eixos, menos relevante é o indicador para a dimensao.
Portanto, essa dimensdo poderia ser representada apenas pelos indicadores RME, AEi,
CE, SF, MRP e MP.

4.3.2 Ambientais

Para os indicadores ambientais, 0 método de Kaiser e John e Wichern concordamem
que apenas dois componentes principais sdo suficientes para explicar a maior variacao dos

dados, como pode ser visto na Figura4.9.
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Figura 4.9: Perfil de autovalores - Indicadores Ambientais

Das Tabelas 4.14, 4.15 e 4.16 conclui-se que o primeiro CP é marcado pelos
indicadores Number of hazardous materials input (Nhaz. mat.), Solid waste mass for
recovery (ms, recov.), Solid waste mass for disposal (ms, disp.), Recycling mass fraction
(ws, recycl.), Disposal mass fraction (ws, non-recycl.) e Polluted liquid waste volume (VI,
poll.). Os pontos relevantes que este componente principal expressa sdo quanto ao reciclo
e ageracao de residuos.

Para o segundo CP, os indicadores relevantes sdo Safety hazard, mobility (SHmobi-
lity), Environmental hazard, solid waste (inorganic pollutants) (EHsolid), Polluted liquid
waste volume (VI, poll.) e Non-polluted liquid waste volume (VI, non-poll.). Logo,
expressa que a questdo do volume de rejeitos é importante para a sustentabilidade do

processo.
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Tabela 4.14: Contribuicdo dos indicadores ambientais para os CP - |

Indicador Simbolo CP1 CP2

Number of hazardous materials input Nhaz. mat. -0,2107 0,0813

Mass of hazardous materials input mhaz. mat. -0,0123 0,0074

Specific hazardous raw materials input mhaz. mat. spec.  -0,0123 0,0074
Total mass of persistent, bio-accumulative PBT mat. 0 0

and toxic chemicals used

Chemical Exposure Index CEl 0,0883 0,0602

Health hazard, irritation factor HHirritation -0,0013 0,0097

Health hazard, chronic toxicity factor HHchronic toxicity 0,0318 0,0053

Safety hazard, mobility SHmobility 0,1525 0,5698

Safety hazard, fire/explosion SHfire/explosion ~ 0,0004  0,0005

Safety hazard, reaction / SHreac/dec | -0,053  0,0226

decomposition |
Safety hazard, reaction / SHreac/dec Il 0,1768 -0,0479
decomposition Il

Safety hazard, acute toxicity SHacute tox. -0,0051 0,0087
Fault tree assessment FTA 0 0

Specific toxic release TRs -0,0442 0,0477

Toxic release intensity TR -0,056  0,0034

Environmental quotient EQ -0,0001 0,0012
Human health burden, cancer effects EBcancer eff. 0 0

Environmental hazard, persistency )
EHdegradation 0,0109 0,0439

of organic substances

Environmental hazard, air hazard EHair 0,0318 0,0053
Environmental hazard, water hazard EHwater 0,0514 0,144
Environmental hazard, EHsolid 0,1838 0,5316

solid waste (inorganic pollutants)

Environmental hazard, bioaccumulation EHbioacc. -0,0206 0,03
(the food chain or in soil)
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Tabela 4.15: Contribuicdo dos indicadores ambientais para os CP - Il

Indicador Simbolo CP1 CP2
Global warming potential GWP 0 0
Global warming intensity GWI 0 0
Stratospheric ozone-depletion
ODP 0 0
potential
Stratospheric ozone-depletion
ODI 0 0
intensity
Photochemical oxidation
PCOP -0,0103 0,0106
(smog) potential
Photochemical oxidation
PCOI -0,0128 0,001
(smog) intensity
Atmospheric acidification potential AP 0 0
Atmospheric acidification intensity API 0 0

Aguatic acidification potential WPacid. water -0,0005 0,0002
Aquatic acidification intensity WPIlacid. water -0,0004 0,0002
Aquatic basification potential WPbasi. water  -0,0055 0,0017
Aquatic basification intensity WPIbasi. water -0,0057 0,0014
Aquatic salinization potential WPsalinity -0,0355 -0,0481
Aquatic salinization intensity WPIsalinity  -0,0428 -0,0755
Aquatic oxygen demand potential WPO2 dem. 0,0194 0,0505
Aquatic oxygen demand intensity ~ WPI102 dem.  0,0144 0,0313

Ecotoxicity to aquatic life potential ~ WPtox. other 0 0
Ecotoxicity to aquatic life intensity ~ WPItox. other 0 0
Ecotoxicity to aquatic life Wptox. metal 0 0

potential by metals

Ecotoxicity to aquatic life

WPItox. metal 0 0
intensity by metals
Eutrophication potential EP 0,0027 -0,0644
Eutrophication potential intensity EPI -0,0044 -0,0912
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Tabela 4.16: Contribuicdo dos indicadores ambientais para os CP - 111

Indicador Simbolo CP1 CP2
Specific emergy intensity SMIM -0,0258 10,0476
Emergy intensity MIM -0,0258 0,0476
Environmental loading ratio ELR 0 0
Emergy yield ratio EYR -0,0288 0,0132
Emergy sustainability Index ESI 0 0
Breeding factor BFM 0 0
Renewability index RI -0,0004 0,0002
Total solid waste mass ms, tot. 0,0305 -0,0095
Specific solid waste mass ms, spec. 0,0305 -0,0095
Solid waste mass for recovery ms, recov. 0,3253 -0,148
Solid waste mass for disposal ms, disp. 0,3253 -0,148
Recycling mass fraction ws, recycl. 0,3253 -0,148
Disposal mass fraction ws, non-recycl. 0,3253  -0,148
Hazardous solid waste ws, haz. 0,0169 -0,0784
mass fraction
Total hazardous solid ms. haz. 0 0
waste disposal
Specific hazardous solid waste ms, haz. spec. 0 0
Total non-hazardous solid ms, n-haz. -0,0057 -0,0681
waste disposal
Non'hazérdous_sond ms, n-haz.spec. -0,0057 -0,0681
waste intensity
Total volume of liquid waste VI, tot. -0,1271 0,0192
Specific liquid waste volume VI, spec. -0,1271 0,0192
Non-polluted liquid waste volume VI, non-poll.  -0,5075 0,2316
Polluted liquid waste volume VI, poll. 0,3529  0,4088
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Assim como nos indicadores de eficiéncia, os indicadores mais proximos aos eixos
sdo 0s menos relevantes. Logo, a partir da Figura 4.10, a dimens&o ambiental poderiaser
reduzida aos indicadores: Number of hazardous materials input, Solid waste mass for
recovery, Solid waste mass for disposal, Recycling mass fraction, Disposal mass fraction,
Polluted liquid waste volume, Safety hazard, mobility, Environmental hazard, solid waste

(inorganic pollutants) e Non-polluted liquid waste volume.
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Figura 4.10: Carga Fatorial — Indicadores Ambientais
4.3.3 Energia

Assim como nos ambientais, o perfil de autovalores acusa que héa trés autovalores
superiores a 1, apresentado na Figura 4.11. Porém, a soma das proporc¢des do primeiro e
do segundo componentes resulta em aproximadamente 90%. Portanto, eles representam a

maior parte da variancia observada e podem ser 0s Unicos a serem considerados na analise.
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Figura 4.11: Perfil de autovalores - Indicadores Ambientais

Ao analisar a Tabela 4.17, para o primeiro componente principal, os indicadores mais
relevantes s&o Solvent recovery energy (SRE), Breeding-energy factor (BFE), Energy for
recycling (Erecycl.) e Resource-energy efficiency (nE), ja que o mddulo de suas
contribuicdes € superior a 0,2. Esse componente principal, entdo, traduz aspectos quanto

a recuperacao e reciclo de matérias-primas e a relacdo energética entre produto e insumos.
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Tabela 4.17: Contribuic6es de cada indicador de energia para os CP

Indicador Simbolo CP1 CP2

Total energy consumption Etotal  0,0529 -0,1861
Specific energy intensity RSEI 0,0001 -0,0009
Energy intensity REI -0,0556 0,0728
Waste treatment energy WTE 0,1126 0,1202
Solvent recovery energy SRE 0,5425 0,5791
Resource-energy efficiency nE 0,2808 -0,1943
Renewability-energy index RIE 0 0
Breeding-energy factor BFE 0,5354 0,1121
Energy for recycling Erecycl. 0,5187 -0,4399
Exergy consumption Extotal 0,1531 -0,5048
Exergy intensity REX 0,0383 -0,1262
Resource-exergy efficiency  nEx 0,1005 -0,2752
Renewability-exergy index  RIEx  0,0572 0,0615
Breeding-exergy factor BFEx 0,1191 0,1271

Para o segundo componente, os indicadores que se destacam sdo Solvent recovery
energy (SRE), Exergy consumption (Extotal), Energy for recycling (Erecycl.), Resource-
exergy efficiency (nEx). Portanto, este componente revela 0s quesitos de recuperacéo e

reciclo de matéria-prima e a exergia doprocesso.
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Figura 4.12: Carga fatorial - Indicadores de Energia

Apesar do numero reduzido, em relacdo as outras dimensdes, de indicadores
propostos, pela Figura 4.12 pode-se observar que apenas seis estdo em posi¢oes afastadas
da origem dos eixos, Solvent recovery energy, Resource-energy efficiency, Breeding-
energy factor, Exergy consumption, Energy for recycling e Resource-exergy efficiency.

Portanto, estes seis sdo 0s mais relevantes para a dimensao da energia.

4.3.4 Econbmicos

Assim como na dimensdo ambiental, o perfil de autovalores acusa que apenas dois
componentes principais sdo suficientes para explicar a variagdo dos dados sem perdas

significativas de informagoes.
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Figura 4.13: Perfil de autovalores - Indicadores Econdmicos

Ao calcular as contribuicdes de cada indicador obtém-se os resultados da Tabela 4.18.
Como nas outras dimensdes admitiu-se que os indicadores mais relevantes foram os que
apresentaram modulo da contribuicdo superior a0,2.

No primeiro componente principal os indicadores que mais possuem relevancia sdo o
Cumulative cash position (CCP), Costs of purifying air (Cpur.air), Payback period (PBP),
Rate of return on ivestment (ROI), Capital charge factors (CCF), Discounted payback
period (DPBP) e Liquid waste cost fraction (Cl, spec.). Estes ddo um caréater a este

componente de custo de tratamento de rejeitos e de rentabilidade futura do processo.
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Tabela 4.18: Contribuic6es de cada indicador econdmico para os CP

Indicador Simbolo CP1 CP2

Net present value (worth) NPV 0,0079 0,0114
Present value ratio PVR 0,1915 0,0436
Discounted payback period DPBP -0,3576 -0,0814

Discounted cash flow rate of return DCFROR 0 0
Capital charge factors CCF -0,2158 -0,0491
(Specific) Economic potential EP -0,186 -0,0423
Rate of return on investment ROI -0,4192 -0,0954
Payback period PBP -0,3647 -0,083
Turnover ratio TR -0,0534 -0,2901
Cumulative cash position CCP -0,4192 -0,0954
Cumulative cash ratio CCR -0,0633 -0,0144
Net return Rn -0,0788 -0,0179

Revenues from eco-products REV 0 0

Revenue fraction of eco-products  REVeco-prod 0 0
Equivalent annual cost Ceq -0,0008 0,0064
Total product cost TPC -0,0017 0,0136
Production cost Epc -0,0167 0,1357

Capital cost CT™M 0 0
Manufacturing cost COM -0,0018 0,0142
Specific raw material cost CSRM -0,051 0,4066
Total material cost Cmat, tot. -0,051  0,4066
Total energy cost CE, tot. -0,021 0,1851
Specific energy cost CE, spec. -0,0412 0,3648
Average cost of energy source CE, source -0,0198 0,0029

Total water cost Cwater tot. 0 0

Water cost fraction Cwater spec. 0 0

Average volume water type cost Cwater type 0 0
Total solid waste cost Cs tot. -0,0092 -0,0466
Solid waste cost fraction Cs, spec. -0,0181 -0,0942
Total liquid waste cost Cl tot. -0,1315 10,3083
Liquid waste cost fraction Cl, spec. -0,2457 0,4957
Costs of purifying air Cpur. air -0,4075 -0,0927
Fractional costs of purifying air ~ Cpur. air fract. 0,0678 0,0154




Para o0 segundo componente tem-se Liquid waste cost fraction (Cl, spec), Specific raw
material cost (CRSM), Total material cost (Cmat, tot.), Specific energy cost (CE, spec),
Turnover ratio (TR) e Total liquid waste cost (ClI tot). Este componente esté relacionado

entdo aos custos de matéria-prima e de tratamento de rejeitos.

Carga fatorial

0.5 - Cl_spec
0.4 (Trmat tat
CE_spec

= 03r Cl_tot
R
E
£ 021 CE_tat
2 Epd
g 0.1
2, : PVR
g 0Lk | | | (Cwate Cpur_air_fract :
=] R v ..
(& 5 cc EP s 1ot
% 0.1 Cpur_air °F Cs_spec

-0.2 -

-0.3 L | | | TR | |

-0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2

1° Componente Principal

Figura 4.14: Carga fatorial - Indicadores Econémicos

Pela Figura 4.14 pode-se concluir que a dimensdo econémica poderia ser reduzida a
onze indicadores (Discounted payback period, Payback period, Cumulative cash
position, Specific raw material cost, Specific energy cost, Total liquid waste cost, Costs
of purifying air, Liquid waste cost fraction, Capital charge factors, Rate of return on

investment e Turnover ratio), os quais estdo afastados do centro dos eixos.

4.3.5 Resultados finais

Apbs a PCA, o conjunto de cento e trinta e nove indicadores propostos pela
metodologia GREENSCOPE foi reduzido a trinta e trés, apresentados na Tabela 4.19. Os

indicadores utilizados para a agregacgdo foram os do conjunto reduzido e os resultados
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obtidos estdo na Tabela 4.20 e, graficamente, na Figura4.15.

Dimensao Indicador Simbolo
Atom Economy AEi
Stoichometric Factor SF
Eficiéncia Reaction Mass Efficiency RME
Mass Productivity MP
Material Recovery Parameter MRP
Carbon Efficiency CE
Number of hazardous materials input Nhaz. mat.
Solid waste mass for recovery ms, recov.
Solid waste mass for disposal ms, disp.
Recycling mass fraction ws, recycl.
o Disposal mass fraction Ws, non-
Ambientais recycl.
Polluted liquid waste volume VI, poll.
Safety hazard, mobility SHmobility
Environmental hazard, solid waste (inorganic EHsolid
pollutants)
Non-polluted liquid waste volume VI, non-poll.
Solvent recovery energy SRE
Resource-energy efficiency nE
. Breeding-energy factor BFE
Energia Exergy consumption Extotal
Energy for recycling Erecycl.
Resource-exergy efficiency nEx
Discounted payback period DPBP
Payback period PBP
Cumulative cash position CCP
Specific raw material cost CSRM
Specific energy cost CE, spec.
Econdmicos Total liquid waste cost Cl tot.
Costs of purifying air Cpur. air
Liquid waste cost fraction Cl, spec
Capital charge factors CCF
Rate of return on investment ROI
Turnover ratio TR

Tabela 4.19: Framework GREENSCOPE ap6s a PCA

79



Tabela 4.20: Resultados da agregacéo

Dimenséo N_ota n
GREENSCOPE Soja  Palma Microalga
Eficiéncia 78,37 91,91 72,35 67,10
Ambiental 65,44 47,23 46,99 29,01
Energia 39,32 76,59 80,32 45,97
Econdmicos 84,78 38,83 39,24 29,34

O cenario GREENSCOPE foi 0 melhor em duas dimensdes, ambiental e econdmica.
Os cenarios de soja e palma se destacaram em uma dimensdo, eficiéncia e energia,
respectivamente. O biodiesel de microalga ndo se destacou em nenhuma dimensao e
obteve os piores resultados nas areas de eficiéncia, ambiental e econémica.

Este resultado para o cenério do 6leo de microalga € um reflexo da baixa conversdo
do processo. Como néo hé recuperacao do 6leo ndo reagido, um maior volume de residuos
é gerado, 0 que impacta a area ambiental, por outro lado, a baixa formacdo de produto
impacta as dimensdes de eficiéncia, menor rendimento, econémica, menor lucro e
energética, menor quantidade de energia gerada por insumo alimentado.

Observa-se que os resultados do 6leo de soja e de palma sdo proximos, diferenca
menor que 10%, nas areas ambiental, energética e econémica, portanto, a escolha dentre
essas duas matérias-primas deve se dar pela dimenséo da eficiéncia.

Apesar do caso GREENSCOPE (6leo de fritura) ser vantajoso em duas dimensdes,
uma delas (econdmica), apresenta maior incerteza nos dados. Logo, ndo é possivel afirméa-
lo como o melhor cenério dentre os quatro. E preciso uma reavaliagio desses dados para
uma melhor discussdo e comparagdo nessa dimensao. Portanto, destes resultados pode-se
extrair que o Oleo de fritura, 6leo de soja e 6leo de palma apresentam-se como melhor

alternativa em uma determinadadimensao.
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Figura 4.15: Resultados da agregacdo de indicadores
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Capitulo 5

Conclusdes e recomendacoes

A aplicacdo da metodologia GREENSCOPE em trés cenarios (biodiesel de soja,
palma e microalgas) foi realizada com o auxilio do desenvolvimento de simula¢fes no
programa Aspen HYSYS. Para obter todos os dados necessarios a metodologia foi preciso
realizar estimac6es de propriedades fisico-quimicas para todos os triacilglicerdis de cada
Oleo e ésteres de cada biodiesel através dos métodos QSAR e contribuicdo de grupos.
Devido ao elevado nimero de informacdes e indicadores foi realizada uma automacéo da
comunicacdo entre a planilha GREENSCOPE e os programas envolvidos na andlise.
Posteriormente, foi realizada uma andlise de componentes principais para se avaliar 0s
indicadores relevantes a analise. Por fim, foi feita a agregacdo destes pelo método de
agregacao aditiva.

Frente aos resultados pode-se inferir que a sustentabilidade do processo édependente
da matéria-prima utilizada, uma vez que ao diferir o 6leo utilizado o processo apresentou-
se melhor em uma diferente dimensdo, exceto o processo produtivo utilizando 6leo de
microalgas como matéria-prima, que se mostrou o pior resultado em todas as dimensdes.
Esse fato, foi explicado devido ao pior desempenho da simula¢do na conversédo, 50%, do
6leo em biocombustivel. Porém, isto ndo significa que este processo € insustentavel, mas
sim que ndo foi otimizado para o uso deste bio-6leo.

A anélise de componentes principais revelou redundancias nos indicadores propostos
pela metodologia, ja que de cento e trinta e nove indicadores, a analise sinalizou apenas
trinta e trés como relevantes para este processo produtivo. A agregacdo permitiu uma
melhor visualizacdo dos resultados obtidos para os indicadores e permitiu concluir que o
biodiesel de soja obteve-se melhores resultados para a dimensao da eficiéncia, do de

palma para a de energia e o0 cenario base, biodiesel a partir de dleo de fritura, para as
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dimensdes ambiental econémica.

A continuidade deste trabalho pode se dar através de:

— Alterar as fronteiras gate-to-gate paracradle-to-gate;

— Obter dados econémicos de fontes confiaveis para se obter um veredito de maior
acuracia para a dimensao econémica;

— Anélises de sensibilidade;
— Utilizar outras métricas de agregacao e avaliar a melhor;

— Realizar experimentos para a comparagdo das propriedades fisico-quimicas com
as estimadas.
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Apéndice A
Indicadores e dados GREENSCOPE

A.1 Indicadores

Tabela A.1: Indicadores de energia

Indicador Simbolo

Total energy consumption 1. Etotal
Specific energy intensity 2. RSEI
Energy intensity 3. REI
Waste treatment energy 4. WTE
Solvent recovery energy 5. SRE
Resource-energy efficiency 6. nE
Renewability-energy index 7. RIE
Breeding-energy factor 8. BFE
Energy for recycling 9. Erecycl.
Exergy consumption 10. Extotal
Exergy intensity 11. REx
Resource-exergy efficiency  12. nEx
Renewability-exergy index  13. RIEX
Breeding-exergy factor 14. BFEX
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Tabela A.2: Indicadores de eficiéncia

Indicador Simbolo
Reaction yield le
Atom Economy 2. AEi
Actual Atom Economy 3. AAE
Stoichiometric Factor 4. SF
Reaction Mass Efficiency 5. RME
Total material consumption 6. mmat tot
Mass intensity 7. Ml
Value mass intensity 8. Mlv
Mass Productivity 9. MP
Environmental Factor 10. E
Mass Loss Index 11. MLI
Environmental Factor based on molecular weight 12. Emw
Effective Mass Yield 13. EMY
Carbon Efficiency 14. CE
Material Recovery Parameter 15. MRP
Solvent and Catalyst Environmental impact Parameter 16. f
Physical Return on Investment 17. pROIM
Renewability-Material Index 18. RIM
Breeding-material factor 19. BFM

Recycled material fraction

20. wrecycl. mat.
Mass fraction of products from recyclable materials

21. wrecycl. prod.
Mass fraction of products

designed for disassembly, reuse or recycling

22. wrecov. prod.
Total water consumption

23. Vwater, tot.
Fractional water consumption

24. FWC
Water intensity

25. WI
Volume fraction of water type

26. Fwater type

100



Tabela A.3: Indicadores ambientais

Indicador Simbolo
Number of hazardous materials input 1. Nhaz. mat.
Mass of hazardous materials input 2. mhaz. mat.

Specific hazardous raw materials input
Total mass of persistent, bio-accumulative and toxic chemicals used
Chemical Exposure Index
Health hazard, irritation factor
Health hazard, chronic toxicity factor
Safety hazard, mobility
Safety hazard, fire/explosion
Safety hazard, reaction / decomposition |
Safety hazard, reaction / decomposition |1
Safety hazard, acute toxicity
Fault tree assessment
Specific toxic release
Toxic release intensity
Environmental quotient
Human health burden, cancer effects
Environmental hazard, persistency of organic substances
Environmental hazard, air hazard
Environmental hazard, water hazard
Environmental hazard, solid waste (inorganic pollutants)
Environmental hazard, bioaccumulation (the food chain or in soil)
Global warming potential
Global warming intensity
Stratospheric ozone-depletion potential
Stratospheric ozone-depletion intensity
Photochemical oxidation (smog) potential

Photochemical oxidation (smog) intensity

3. mhaz. mat. spec.
4. mPBT mat.
5. CEl
6. HHirritation
7. HHchronic toxicity
8. SHmobility
9. SHfire/explosion
10. SHreac/dec |
11. SHreac/dec 11
12. SHacute tox.
13. FTA
14. TRs
15. TR
16. EQ
17. EBcancer eff.
18. EHdegradation
19. EHair
20. EHwater
21. EHsolid
22. EHbioacc.
23. GWP
24. GWI
25. ODP
26. ODI
27. PCOP
28. PCOI
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Tabela A.3 continuacao da pagina anterior
Atmospheric acidification potential 29. AP
Atmospheric acidification intensity 30. API

Aquatic acidification potential 31. WPacid. water

32. WPlacid. water
33. WPbasi. water
34. \WPIbasi. water

Aquatic acidification intensity
Aquatic basification potential

Aquatic basification intensity

Aquatic salinization potential 35. WPsalinity
Agquatic salinization intensity 36. WPIsalinity
Aguatic oxygen demand potential 37. WPQO2 dem.
Aguatic oxygen demand intensity 38. WPIO2 dem.

Ecotoxicity to aquatic life potential
Ecotoxicity to aquatic life intensity
Ecotoxicity to aquatic life potential by metals

Ecotoxicity to aquatic life intensity by metals

39. WPtox. other
40. WPItox. other
41. WPtox. metal
42. WPItox. metal

Eutrophication potential 43. EP
Eutrophication potential intensity 44. EPI
Specific emergy intensity 45. SMIM
Emergy intensity 46. MIM
Environmental loading ratio 47. ELR
Emergy yield ratio 48. EYR
Emergy sustainability Index 49. ESI
Breeding factor 50. BFM
Renewability index 51. RI
Total solid waste mass 52. ms, tot.
Specific solid waste mass 53. ms, spec.
Solid waste mass for recovery 54. ms, recov.
Solid waste mass for disposal 55. ms, disp.
Recycling mass fraction 56. ws, recycl.

Disposal mass fraction
Hazardous solid waste mass fraction

Total hazardous solid waste disposal

57. ws, non-recycl.
58. ws, haz.

59. ms, haz.
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Tabela A.3 continuacao da pagina anterior

Specific hazardous solid waste 60. ms, haz. spec.
Total non-hazardous solid waste disposal 61. ms,n-haz.
Non-hazardous solid waste intensity 62. ms, n-haz.spec.
Total volume of liquid waste 63. VI, tot.
Specific liquid waste volume 64. VI, spec.
Non-polluted liquid waste volume 65. VI, non-poll.
Polluted liquid waste volume 66. VI, poll.

Tabela A.4: Indicadores econdmicos

Indicador Simbolo
Net present value (worth) 1. NPV
Present value ratio 2. PVR
Discounted payback period 3. DPBP
Discounted cash flow rate of return 4. DCFROR
Capital charge factors 5. CCF
(Specific) Economic potential 6. EP
Rate of return on investment 7. ROI
Payback period 8. PBP
Turnover ratio 9. TR
Cumulative cash position 10. CCP
Cumulative cash ratio 11. CCR
Net return 12. Rn
Revenues from eco-products 13. REV

Revenue fraction of eco-products  14. REVeco-prod

Equivalent annual cost 15. Ceq
Total product cost 16. TPC
Production cost 17. Epc
Capital cost 18. CTM
Manufacturing cost 19. COM
Specific raw material cost 20. CSRM
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Tabela A.4 continuacao da pagina anterior

Total material cost
Total energy cost
Specific energy cost
Average cost of energy source
Total water cost
Water cost fraction
Average volume water type cost
Total solid waste cost
Solid waste cost fraction
Total liquid waste cost
Liquid waste cost fraction
Costs of purifying air

Fractional costs of purifying air

21. Cmat, tot.
22. CE, tot.
23. CE, spec.
24. CE, source
25. Cwater tot.
26. Cwater spec.
27.Cwater type
28. Cs tot.
29. Cs, spec.
30. Cl tot.
31. Cl, spec.
32. Cpur. air
33. Cpur. air fract.

A.2 Dados alimentados a planilha GREENSCOPE

1. Dados das correntes de entrada:
Nome da corrente;

Se é classificada como renovavel;

Nome, formula molecular, massa molar, nimero CAS e vazdo massica de cada

componente que a forma;

Presséo e temperatura em que se encontra;

Fracdo de vapor, entalpia e entropia;

Custo da corrente;

2. Reagoes:

Reacéo principal;
Composto principal a ser formado;
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Nome da corrente de produto;

Para cada reacéo:
Coeficientes estequiométricos;
Nome do reator em que a reagao ocorre;
Conversdo da reacéo;

Presséo e temperatura em que esta ocorre;

3. Dados das correntes de saida:
Nome das correntes;
Classificacao da corrente em produto ou rejeito;
Se é uma corrente de produto:
Definir se o produto é ecologicamente correto e renovavel,
Se é uma corrente de rejeito:
Definir se é um rejeito poluidor ou n&o;

Nome, férmula molecular, massa molar, nimero CAS e vazdo massica de cada

componente que a forma;
Pressdo e temperatura em que se encontra;
Fracdo de vapor, entalpia, entropia e vazdo volumétrica;

Custo da corrente;
4. Propriedades dos componentes:

Classificacdo em produto, rejeito, catalisador, solvente ou outro;

Classificacdo em renovavel, reciclavel e porcentagem de massa recuperada ao

fim do processo;

Se é considerado um rejeito solido, se na temperatura ambiente estd em estado
solido e se é organico;

ERPG-2, ERPG-3, IDLH, MAK;

Tempo de meia-vida, OECD28d, BCF, Log Kow, LC50, LD50 oral, LD50 der-
mal;

105



Classificagcdo em perigoso, se pertence as listas TRI e TRI PBT, ECclass, R-
phrase, GK, NFPA-f, NFPA-r e GK;

Temperatura de ebulicéo, de fusdo e de decomposicédo, ponto de flash, entalpia
de decomposicdo, de reacdo e de vaporizagéo, cp, densidade, pressao de vapor e
pH;

Emergy transformity, exergia, entalpia e entropia

Equivalente de benzeno, etileno, SO2, formaldeido, cobre, CO2, fosfato e
CFC-11,

Numero de carbonos, hidrogénios, nitrogénios, cloros, sddio, oxigénios, fosfo-

ros e enxofres na molécula;

NUmero de fons H™, ions OH™, sais e massa molecular deste liberados:;
5. Equipamentos:

Nome do equipamento;

Classificagdo conforme sua finalidade: tratamento de rejeitos, recuperagéo de

solvente, reciclo ou nenhuma das anteriores;
Energia adicionada ou removida;

Custo de compra, custo de equipamento instalado;

6. Utilidades:

Consumo de cada utilidade no processo;

Custo unitario desta;
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Apéndice B

Fluxogramas e balancos de massa das

simulacoes - Aspen HYSYS
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Tabela B.1: Correntes de entrada para a simulacdo do biodiesel de soja

Metanol - 101 NaOH-103 Agua H3PO4 Oleo de soja - 105

Fracdo de vapor 0,0 0,0 0,0 1,0 0,0
Temperatura ('C) 25,0 25,0 25,0 162,0 25,0
Presséao (kPa) 100,0 100,0 120,0 110,0 100,0
Vazdo Molar (kgmole/h) 3,5 0,3 0,6 0,1 1,2
Vazdo Méssica (kg/h) 112,1 10,0 11,0 8,2 1048,4
Componente Fracdo molar
Methanol 1,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
NaOH 0,0E+00 1,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Glycerol 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
H20 0,0E+00 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Acido Fosforico 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00
Fosfato de Sodio 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
PPL 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 1,0E-02
OOP 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 1,1E-02
LLP 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 1,5E-01
OLP 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 6,7E-02
00Ss 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 2,9E-02
000 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 1,8E-02
ooL 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 8,1E-02
LLO 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 2,2E-01
LLL 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 2,4E-01
OoLS 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 1,0E-02
PSL 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 9,3E-03
LLS 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 5,2E-03
LnLL 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 1,1E-01
LnLnO 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 3,1E-03
PLnL 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 2,8E-02
LnLnL 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,0E-02
Linoleato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Oleato de Metila 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Palmitato de Metila 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Estearato de Metila 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Linolenato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
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Tabela B.2: Correntes de saida para a simulacdo do biodiesel de soja

Biodiesel TAGs? T306°  Glicerol MetH20°
Fracao de vapor 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
Temperatura (°C) 25,4 410,9 60,0 206,8 58,9
Presséao (kPa) 73,9 90,0 110,0 40,0 30,0
Vazdo Molar (kgmole/h) 3,1 0,3 0,3 1,2 0,3
Vazdo Massica (kg/h) 920,9 132,1 18,0 105,5 4,8
Componente Fracdo molar
Methanol 0,0E+00 0,0E+00 O0,0E+00 9,5E-07 7,7E-02
NaOH 0,0E+00 0,0E+00 3,3E-02 0,0E+00 0,0E+00
Glycerol 0,0E+00 0,0E+00 O0,0E+00 9,6E-01  7,9E-09
H20 1,0E-03 2,4E-21 7,1E-01 4,2E-02 9,2E-01
Acido Fosforico 0,0E+00 0,0E+00 1,1E-02 0,0E+00 0,0E+00
Fosfato de Sodio 0,0E+00 0,0E+00 2,5E-01 0,0E+00 0,0E+00
PPL 58E-15 19E-03 2,6E-13 0,0E+00 0,0E+00
OO0P 1,3E-15 2,1E-03 2,8E-13 0,0E+00 0,0E+00
LLP 52E-13 2,7E-02 3,7E-12 0,0E+00 0,0E+00
OLP 4,3E-14 1,2E-02 1,7E-12 0,0E+00 0,0E+00
00Ss 7,3E-16 53E-03 7,2E-13 0,0E+00 0,0E+00
000 2,4E-15 3,2E-03 4,4E-13 0,0E+00 0,0E+00
ooL 6,0E-14 15E-02 2,0E-12 0,0E+00 0,0E+00
LLO 9,0E-13 4,1E-02 5,5E-12 0,0E+00 0,0E+00
LLL 52E-12 4,3E-02 5,8E-12 0,0E+00 0,0E+00
oLs 1,4E-15 19E-03 2,6E-13 0,0E+00 0,0E+00
PSL 9,1E-16 1,7E-03 2,3E-13 0,0E+00 0,0E+00
LLS 3,8E-15 9,6E-04 1,3E-13 0,0E+00 0,0E+00
LnLL 1,3E-11 2,0E-02 2,7E-12 0,0E+00 0,0E+00
LnLnO 75E-12 11E-02 15E-12 0,0E+00 O0,0E+00
PLnL 55E-13 5,2E-03 7,0E-13 0,0E+00 O0,0E+00
LnLnL 7,1E-12 19E-03 2,6E-13 0,0E+00 O0,0E+00
Linoleato de Metila 6,8E-01 3,3E-02 8,9E-10 0,0E+00 0,0E+00
Oleato de Metila 1,7E-01 4,3E-01 2,8E-10 O0,0E+00 0,0E+00
Palmitato de Metila 8,6E-02 16E-01 1,3E-10 0,0E+00 0,0E+00
Estearato de Metila 1,3E-03 1,8E-01 25E-11 O0,0E+00 0,0E+00
Linolenato de Metila 57E-02 7,3E-05 7,5E-11 0,0E+00 0,0E+00

a: Corrente de triglicerideos ndo reagidos; b: Corrente de Fosfato de Sédio;
c: Corrente de mistura de metanol e 4gua
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Tabela B.3: Correntes de entrada para a simulacdo do biodiesel de palma

Metanol - 101 NaOH-103  Agua H3PO4 Oleo de palma-105

Fracdo de Vapor 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
Temperatura (° C) 25,0 25,0 25,0 153,2 25,0
Pressdo (kPa) 100,0 100,0 120,0 110,0 100,0
Vazéao molar (kgmole/h) 3,5 0,3 0,6 0,1 1,2
Vazao Massica (kg/h) 112,1 10,0 11,0 8,2 1.007,4
Componente Fracédo molar
Methanol 1,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
NaOH 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Glycerol 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
H20 0,0E+00 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Acido Fosforico 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00
Fosfato de Sodio 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
PPO 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,1E-01
PPL 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 9,6E-02
OPS 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 7,0E-02
OoOoP 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 2,4E-01
LLP 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,2E-02
OLP 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 9,3E-02
00sS 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,0E-02
000 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 4,1E-02
OooL 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,6E-02
LLO 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 4,2E-03
PPS 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,1E-02
PPP 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 7,0E-02
PPM 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 2,1E-03
Linoleato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Miristato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Oleato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Palmitato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Estearato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
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Tabela B.4: Correntes de saida para a simulacdo do biodiesel de palma

Biodiesel TAGs? T306° Glicerol MetH20¢

Fracdo de Vapor 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
Temperatura ('C) 27,0 422,8 60,0 184,1 55,8
Presséo (kPa) 73,0 90,0 110,0 40,0 30,0
Vazao molar (kgmole/h) 3,1 0,3 0,3 1,2 0,2
Vazdo Massica (kg/h) 884,4 127,6 18,5 105,7 4,9
Componente Fragdo molar

Methanol 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 2,8E-06 1,2E-01

NaOH 0,0E+00 0,0E+00 3,0E-02 0,0E+00 0,0E+00

Glycerol 0,0E+00 0,0E+00 O0,0E+00 9,2E-01 6,6E-09

H20 99E-04 24E-14 7,3E-01 7,5E-02 8,8E-01

Acido Fosforico 0,0E+00 0,0E+00 1,0E-02 0,0E+00 0,0E+00

Fosfato de Sodio 0,0E+00 0,0E+00 2,3E-01 0,0E+00 0,0E+00

PPO 4,0E-07 5,6E-02 7,2E-12 0,0E+00 0,0E+00

PPL 29E-07 1,7E-02 2,2E-12 0,0E+00 0,0E+00

OPS 50E-08 1,3E-02 1,6E-12 0,0E+00 0,0E+00

OOP 4,0E-07 4,3E-02 5,6E-12 0,0E+00 0,0E+00

LLP 16E-07 2,2E-03 2,9E-13 0,0E+00 0,0E+00

OLP 3,8E-07 1,7E-02 2,1E-12 0,0E+00 0,0E+00

00s 2,8E-08 5,4E-03 6,9E-13 0,0E+00 0,0E+00

000 8,9E-08 7,3E-03 9,3E-13 0,0E+00 0,0E+00

OOL 9,2E-08 2,8E-03 3,6E-13 0,0E+00 0,0E+00

LLO 9,1E-08 7,5E-04 9,6E-14 0,0E+00 0,0E+00

PPS 6,4E-09 2,1E-03 2,6E-13 0,0E+00 0,0E+00

PPP 6,8E-08 1,3E-02 1,6E-12 0,0E+00 0,0E+00

PPM 3,6E-09 3,7E-04 4,8E-14 0,0E+00 0,0E+00

Linoleato de Metila 8,5E-02 5,4E-03 1,0E-10 0,0E+00 0,0E+00
Miristato de Metila 7,4E-04 7,7E-05 9,1E-13 0,0E+00 0,0E+00

Oleato de Metila 4,0E-01 2,6E-01 5,2E-10 O0,0E+00 0,0E+00
Palmitato de Metila 49E-01 4,0E-01 6,4E-10 O0,0E+00 0,0E+00
Estearato de Metila 2,AE-02 15E-01 4,8E-11 0,0E+00 0,0E+00

a: Corrente de triglicerideos néo reagidos; b: Corrente de Fosfato de Sodio;
c: Corrente de mistura de metanol e 4gua
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Tabela B.5: Correntes de entrada para a simulacdo do biodiesel de microalga

Metanol - 101 NaOH-103 Agua  H3PO4 Oleo de Microalga

Fracdo de vapor 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
Temperatura ('C) 25,0 25,0 25,0 153,2 25,0
Presséo (kPa) 100,0 100,0 120,0 110,0 101,3
Vazdo Molar (kgmole/h) 3,5 0,3 0,6 0,1 1,2
Vazdo Maéssica (kg/h) 110,8 10,0 11,0 8,2 1.000,0
Componente Fracdo molar
Methanol 1,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
NaOH 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Glycerol 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
H20 0,0E+00 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Acido Fosforico 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,0E+00 0,0E+00
Fosfato de Sodio 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
PPO 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 8,4E-02
PPP 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,0E-01
MMM 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 9,8E-02
MMO 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 2,5E-02
OOM 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 7,3E-02
PPM 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 6,4E-02
MMD 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 8,7E-02
POD 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 1,1E-01
MMSd 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 7,9E-02
MSdSd 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 2,6E-02
PSdD 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 4,6E-02
PSdSd 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 5,1E-02
00sd 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,8E-02
0SdD 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,7E-02
SdSdO 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,9E-02
PPSd 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,8E-02
Miristato de Metila 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Oleato de Metila 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Palmitato de Metila 0,0E+00 0,0E+00  0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Docosahexaenato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
Estearidonato de Metila 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00
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Tabela B.6: Correntes de saida para a simulacdo do biodiesel de microalga

Biodiesel TAGs? T306° Glicerol MetH20¢

Fracdo de vapor 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
Temperatura (° C) 27,0 446,3 60,0 67,2 36,8
Pressdo (kPa) 73,0 90,0 110,0 40,0 30,0
Vazéao Molar (kgmole/h) 1,9 0,8 0,4 1,7 0,2
Vazdo Massica (kg/h) 546,8 454.6 19,9 92,8 79
Componente Fracédo molar
Methanol 0,0E+00 0,0E+00 0,0E+00 3,4E-01 9,7E-01
NaOH 0,0E+00 0,0E+00 2,5E-02 0,0E+00 0,0E+00
Glycerol 0,0E+00 0,0E+00 O0,0E+00 4,3E-01  4,0E-12
H20 7,1E-04 15E-14 7,8E-01 24E-01 2,8E-02
Acido Fosforico 0,0E+00 0,0E+00 9,3E-03 0,0E+00 0,0E+00
Fosfato de Sodio 0,0E+00 O0,0E+00 1,9E-01 0,0E+00 0,0E+00
PPO 4,6E-08 6,7E-03 6,2E-12 0,0E+00 0,0E+00
PPP 9,5e-07 1,7E-01 15E-10 O0,0E+00 0,0E+00
MMM 6,9E-06 1,6E-01 14E-10 0,0E+00 0,0E+00
MMO 1,1E-06 4,1E-02 3,7E-11 0,0E+00 0,0E+00
OOM 2,1E-06 1,2E-01 1,1E-10 0,0E+00 0,0E+00
PPM 1,1E-06 1,0E-01 9,5E-11 0,0E+00 0,0E+00
MMD 1,2E-06 7,0E-03 6,4E-12 0,0E+00 0,0E+00
POD 7,3E-07 8,7E-03 8,0E-12 0,0E+00 0,0E+00
MMSd 19E-06 6,3E-03 58E-12 0,0E+00 0,0E+00
MSdSd 3,3E-07 2,1E-03 19E-12 0,0E+00 0,0E+00
PSdD 2,8E-07 3,7E-03 3,4E-12 0,0E+00 0,0E+00
PSdSd 7,4E-07 4,1E-03 3,8E-12 0,0E+00 0,0E+00
00sd 3,7E-07 3,1E-03 2,8E-12 0,0E+00 0,0E+00
0sdD 1,8E-07 3,0E-03 2,7E-12 0,0E+00 0,0E+00
SdSdo 3,2E-07 3,2E-03 2,9E-12 0,0E+00 O0,0E+00
PPSd 6,2E-07  3,1E-03 2,8E-12 0,0E+00 O0,0E+00
Miristato de Metila 2,0E-01 3,0E-02 5,0E-10 O0,0E+00 0,0E+00
Oleato de Metila 1,6e-01 12E-01 4,8E-10 0,0E+00 0,0E+00
Palmitato de Metila 19E-01 19E-01 6,3E-10 0,0E+00 O0,0E+00

Docosahexaenato de Metila  1,6E-01 1,5E-02 3,9E-10 0,0E+00 0,0E+00
Estearidonato de Metila 2,8E-01 79E-03 6,6E-10 0,0E+00 0,0E+00

a: Corrente de triglicerideos ndo reagidos; b: Corrente de Fosfato de Sddio; c: Corrente de mistura de metanol
e agua
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