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Resumo:

O estudo referente & simulagdo e modelagem de processos vem se tornando
imprescindivel dentro das mais diversas industrias. Nesse sentido, este trabalho
objetiva avaliar os efeitos da solubilidade do bicarbonato de sédio (NaHCO3) diante
da presenca de solucdes de sulfato de amoénio ((NH4).SO,) e sulfato de sodio
(Na;SO,) em diferentes concentragcées. Foram avaliadas as solubilidades do
NaHCO; em temperaturas de 0 a 100 °C, utilizando o software Aspen Plus®. Os
resultados obtidos indicaram o aumento da sua solubilidade em presenca de
(NH4)2SO, e reducdo em Na,SO, sendo a faixa de temperatura ideal para
precipitacdo pura de NaHCOz de 35 a 70 °C. Assim, foi possivel verificar a eficiéncia
do uso de simuladores para a estimativa rapida dos efeitos de solubilidade em
misturas multicomponentes.

Introducéo

O bicarbonato de soédio (NaHCO3) € um composto bastante versatil, visto que esta
presente em industrias dos setores de limpeza, alimentos e farmacos. Durante a sua
producdo industrial, a presenca de outros sais inorganicos pode culminar na
precipitacdo de sais duplos e combinados, motivo pelo qual, mecanismos de
controles sao indispensaveis (Bonfim-Rocha et al., 2019).

Durante as etapas de reacdo ou separacdao do NaHCOs3, a presenca de sais de
sulfato (sulfato de sodio (Na,SO,) e sulfato de amodnio ((NH4).SOg)), pode resultar na
precipitagdo conjunta como contaminante. A fim de solucionar o problema, pode-se
utilizar antissolventes, como o etanol, ja& que afeta diretamente a solubilidade dos
solutos. No entanto, o (NH4),SO, atua como agente de separacdo de solucdes
aguosas de etanol por salting-out, em especial pela alta solubilidade em agua (Xie et
al., 2017). Diante dessa problematica, o estudo de sistemas multicomponentes e a
elaboracao de seus diagramas € imprescindivel para a analise do processo. Nesse
sentido, este trabalho traz como objetivo instruir sobre o uso do simulador de
processos Aspen Plus® para estimar os efeitos de solubilidade na precipitacdo de
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NaHCO3; em um sistema contendo sais de sulfato e identificar as regides de sua
precipitacao pura.

Materiais e métodos

Para a avaliacdo da andlise do equilibrio quimico e de fases relacionado a
solubilidade dos sais envolvidos utilizou-se o pacote termodindmico ELECNRTL
(Electrolyte Non-Random Two-Liquid) contido no Aspen Plus® V11. A precipitac&o foi
estudada com dissolucdo em trés condi¢cdes: agua pura, solugcdes aquosas de
sulfato de amoénio e de sulfato de sodio. Apds a insercdo dos componentes, aplicou-
se a ferramenta propria do simulador, Elec Wizard, cuja funcdo € apresentar
automaticamente possiveis espécies idnicas que venham a se formar, como:
NH4HCO3; (bicarbonato de amoénio), Na,COs (carbonato de sdodio), carbonatos
hidratados de sodio, NH4,HSO, (bissulfato de aménio) e as formas ionizadas dos
respectivos compostos.

Nas condi¢cOes apresentadas, definindo-se a quantidade de solvente e identificando
0 composto avaliado como soluto, o software realiza analises de solubilidade, de
acordo com 0s parametros ajustados: temperatura de andlise na faixa de 0 e 100 °C,
em passos de 1 °C e pressao fixa em 1 atm.

A avaliacdo do uso do simulador foi feita a partir da construgdo de curvas de
solubilidade dos sais envolvidos. Na primeira analise, obteve-se a curva dos
principais sais puros (NaHCOs, (NH4).SO4 e Na,SO,) em agua, a fim de verificar
seus comportamentos individuais. No segundo ensaio, avaliou-se os efeitos de
deslocamento das curvas de solubilidade do NaHCO; em solugbes aquosas
contendo outros sais (Na,SO4 e (NH4)2S0O,4). O procedimento adotado foi analogo ao
descrito anteriormente, entretanto, neste caso, definindo o solvente como uma
mistura de agua e um dos sais de sulfato com propor¢cdes massicas sal-agua de
1:10, 2:10, 3:10, 4:10 e 5:10.

Resultados e Discussao

A Figura 1 foi obtida a partir da constru¢do da curva dos sais puros e ilustra os
resultados graficos, e ainda, representa o fluxograma no modelo desenvolvido com o
software, que apresenta simplificadamente a mistura das correntes de soluto e
solucdo em um reservatorio a temperatura e pressao constantes, e uma saida com o
equilibrio quimico estabelecido. A Figura 2, por sua vez, foi construida a partir de
solugcdes aquosas na presenca de outros sais como descritos anteriormente, com a
unidade expressa em massa de NaHCO3; por massa de solugéo.

Na Figura l1a, nota-se que as curvas de solubilidade do NaHCO3 e do (NH,4).SO,4 séo
crescentes com o aumento da temperatura, enquanto a curva do Na2S0O4 apresenta
um pico de solubilidade proximo dos 35 °C confirmado com estudos experimentais,
gue indicam uma solubilidade de 49,7 g Na,S0O4/100 g H,O na temperatura de
32,384 °C, onde ocorre a mudanca da fase solida do sal de Glauber (Na,SO,4-10
H,0) para a sua forma anidra (von Plessen, 2012).
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Figura 1 — (a) Curvas de solubilidade para NaHCO3;, (NH,4),SO, e Na,SO, em agua puraa 1
atm; (b) flowsheet do modelo de mistura a temperatura controlada utilizado para analise da
solubilidade em diferentes solu¢des.
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Figura 2 — Curvas de solubilidade para NaHCO3; em soluc¢des aquosas de (a) (NH;),SO,4 e
(b) Na,SO4 a 1 atm.

Na Figura 2a, por sua vez, para temperaturas menores que 20 °C ocorre a
formacdo de sal de Glauber e também, na curva de maior concentracdo (solucéo
5:10), infere a presenca de NH4HCOg3, informacgdes obtidas a partir de resultados da
simulagdo. Isso indica que a baixa solubilidade do Na,SO4 em temperaturas baixas
compromete a precipitacdo do NaHCOs3, precipitando ions bicarbonato com ions
amonio, caso estejam em excesso. JA em temperaturas medianas (entre 20 e 70
°C), had a precipitacdo apenas do NaHCO3, e em concentracdes elevadas de
(NH4)2S0O4, do Na,SO, anidro. Assim, no geral, nota-se que a presenca do sulfato de
amonio dificulta a precipitacdo de bicarbonato de sodio, de modo que as curvas de
solubilidade estdo deslocadas verticalmente para cima.

Por outro lado, na Figura 2b, observa-se que a adicdo de Na,SO, facilita a
precipitacdo do NaHCOg;, visto que, com o aumento da concentracdo do sal de
sulfato, as curvas estdo deslocadas verticalmente para baixo. No entanto, entre 0 e
35 °C, ocorre a precipitacdo do préprio Na,SO,4 na forma de sal de Glauber. Com o
aumento da temperatura, a tendéncia € diminuir a precipitacdo deste sal até o ponto
da sua forma anidra, a 35 °C. Nesta temperatura, nas curvas de baixas
concentracdes ocorre a precipitacdo de NaHCOs. E importante se atentar ao fato de
que, as Unicas curvas que apresentaram precipitacdo pura de NaHCO3; sdo as de
menores concentracdes (1:10 e 2:10). Além disso, os efeitos de deslocamento das
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curvas de solubilidade observadas estdo de acordo com os estudos experimentais
(Bischel e Schaaf, 2008).

Conclusodes

A partir dos resultados obtidos, verificou-se que a presenca de outros eletrélitos na
mistura influencia a solubilidade do NaHCO3;, aumentando quando em solucdes de
(NH4)2SO4, e diminuindo em solu¢des de Na,SO, (facilitando a precipitacdo de
NaHCO3). Em ambos os casos, observou-se a presenca de contaminantes em
temperaturas ndo-intermediarias e concentracdes elevadas. Nesse sentido, sugere-
se que a precipitacdo pura de NaHCOj3; deve ser feita entre as temperaturas de 35 e
70 °C, e possivelmente, com presenca minima de (NH4),SO,, garantindo eficiéncia
ao processo. Desse modo, ratifica-se o desempenho satisfatério do simulador Aspen
Plus® em avaliacdo de sistemas multicomponentes, garantindo estimativas
relevantes para o processo de diferentes estados de equilibrio com possiveis
eletrolitos envolvidos.
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