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Resumo:

Diante da relevancia do biogds como fonte de energia renovavel, a
modelagem e a simulacéo de processos de digestdo anaerdbia se mostram
fundamentais para aplicacdo em projeto, otimizagcdo e previsdao de
resultados de plantas industriais de producédo de biogas. Nesse contexto, a
aplicacdo de modelos de digestdo anaerdbia em simuladores de processos
de licenca gratuita é conveniente, pois permite a expansao desse ramo de
pesquisa para universidades e pesquisadores que nao tém acesso a
simuladores comerciais. Diante disso, 0 objetivo deste trabalho foi aplicar um
modelo de digestdo anaerdbia no simulador de processos de licenca gratuita
DWSIM, comparar seu desempenho frente aos alternativos comerciais,
validar o modelo com estudos de caso reportados na literatura e avaliar
possiveis alteracbes na configuracdo do processo. Os resultados obtidos
com o modelo desenvolvido levaram a desvios de até cerca de 60% em
relacdo a resultados experimentais, mas foram similares aqueles obtidos
com simulador comercial.

Introducéo

Um grande desafio da modernidade € o constante aumento de demanda por
energia e como supri-la. As fontes tradicionais de energia estdo se tornando
cada vez mais escassas, e ha uma tendéncia mundial de busca de fontes de
energia sustentaveis e viaveis economicamente que sejam capazes de
substituir, ou pelo menos diminuir, a utilizacdo de combustiveis fosseis.
Nesse sentido, 0 biogas se mostra um combustivel de grande potencial, pela
sua capacidade de ser produzido a partir de processo biolégico de
degradacdo de matéria organica, a digestdo anaerObia. O biogas €
composto principalmente de metano e gas carbbnico e pode ser utilizado na
geracao de energia térmica ou elétrica.
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A modelagem matematica desse processo € util para projeto, simulagdo de
operacao e otimizacao de plantas industriais. Diversos estudos de simulagéo
de modelos de digestdo anaerdbia diferentes ja foram realizados, com
validacdo das simulagcbes frente a resultados experimentais. Contudo, a
maioria desses estudos utilizaram simuladores de processos comerciais, 0S
guais tém custos de licenca anuais elevados. Portanto, este trabalho
objetivou implementar um dos modelos dispostos na literatura (RAJEDRAN
et al., 2014), utilizando software de licenca gratuita e open-source (DWSIM),
de modo a democratizar e incentivar as pesquisas de modelagem de
digestdo anaerObia para o ambito gratuito, comparar os resultados das
simulacdes feitas no DWSIM com experimentos reportados na literatura e
com os resultados de modelos em softwares comerciais e por fim, analisar
alteracdes na configuracao do processo.

Materiais e Métodos

A implementacdo do modelo seguiu a mesma metodologia descrita por
Rajendran et al. (2014), no entanto, se fez necessaria a implementacgéo, por
meio da ferramenta de criacdo de componentes do software, de diversos
compostos que ndo estavam presentes na base de dados do DWSIM. As
propriedades fisicas desses compostos (pressdao e volume criticos, dentre
outras), necessarias para a aplicacdo de modelos termodinamicos, foram
obtidas de bases de dados de componentes disponiveis online ou estimadas
a partir de métodos de grupos funcionais.

O modelo implementado consistiu em uma simulagcdo no DWSIM com 57
componentes e 45 reacfes quimicas. A partir da simulacdo, objetivou-se
prever a producdo de biogas produzido a partir de qualquer substrato na
faixa de temperatura de 35 a 55 °C (exceto se houvesse inibicdo pelo pH) e
a composicao de todas as correntes envolvidas no processo (porcentagem
de metano). O modelo deveria expressar também a sensibilidade dos
resultados a alteragcdes no tempo de residéncia e no volume do reator, e
prever inibicbes causadas por acidos graxos volateis, amobnia, gas
hidrogénio, ou pelo substrato.

Para validacdo do modelo, utilizaram-se cinco casos de estudo, com
substratos, temperatura, tempo de residéncia e condi¢Oes diferentes. Nos
Casos 4 e 5, analisou-se a validade do modelo em experimentos de digestéo
anaerobia com configuracfes alternativas de processo (utilizacdo de dois
biodigestores em série ou a codigestdo, que é alimentacdo de dois
substratos diferentes em variadas propor¢cées de mistura), enquanto nos
demais casos validou-se o modelo em configuragbes convencionais de
processo.

Resultados e Discussao
Os resultados dos casos de estudo estdo dispostos na Tabela 1, em que a

coluna Desvio (%) indica a variacdo percentual entre o volume de biogas
previsto pelo modelo e aquele obtido experimentalmente. Pode-se perceber
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gue o modelo, em geral, ndo foi capaz de prever a producdo para 0S
substratos e condicbes dos experimentos analisados, reportando erros de
até 63%. E possivel que essa diferenca entre os valores possa ser causada
pelas diferencas de operacdo dos reatores, quantidade e tipo de inéculo,
dentre outros fatores. Além disso, para cada experimento realizado, uma
analise fisico-quimica do substrato deveria estar reportada. Contudo, essa
ndo é a realidade que se encontra nos trabalhos cientificos que reportam
resultados de trabalhos experimentais e estava além do escopo deste
trabalho realizar experimentos de digestdo anaer6bia e a caracterizacao
fisico-quimica dos substratos. E razoavel admitir, portanto, que alguns erros
podem ser atribuidos a essa auséncia de informacdes acerca da
composicdo dos substratos utilizados nos devidos experimentos, e que a
simulacéo poderia produzir resultados mais precisos com caracterizacdes de
cada substrato. Por fim, constatou-se que o modelo € insensivel a variacdes
no tempo de residéncia no reator: a adicdo ou remoc¢ao de um ou dois dias
nao afetou o resultado reportado pela simulagdo. Uma comparacao entre os
resultados simulados do Caso 1, analisado em ambos os simuladores
(Aspen Plus e DWSIM), revela uma diferenca de 0,6%. Essa diferenca pode
ser explicada pela diferenca de propriedades fisicas dos compostos nas
bases de dados dos dois softwares e também por diferencas de métodos
numeéricos utilizados.

Tabela 1—- Comparacéo entre os experimentos e o resultado obtido pela

simulacao.
Caso Substrato T (°C) Desvio (%) | YcHaexp YCHa4.sim
(%) (%)
1 DB + Agua 54,0 4,2 - -
2 Vinhaca 35 63,0 55,0 43,0
3 DS 35 -38,6 39,6 38,1
4 DBDT + DB | 54,7 (Ry) 8,4 67 26,5
(Seriada) 52,3 (Ry)
s5a DB 35 59,79 56,15 29,71
(Codigestao)
5b 4DB:1DS 35 59,99 56,24 32,17
(Codigestao)
5C 3 DB:2DS 35 59,49 56,58 34,13
(Codigestao)
5d 1 DB: 4 DS 35 46,33 56,82 34,13
(Codigestao)
sSe DS 35 41,12 57,10 38,09
(Codigestao)

Fonte: Elaborado pelos autores. O termo ychs se refere a pureza de metano no biogas e os subindices “exp” e “sim”
se referem aos resultados experimentais e simulados, respectivamente. R; e R; identificam os reatores colocados
em série. DB — Dejeto de Bovino. DBDT — Dejeto de Bovino Digerido Termofilicamente. DS — Dejeto de Suino. 4
DB: 1 DS indica 4 partes de DB para 1 parte de DS. Detalhes de cada caso estéo reportados em Kaparaju et al.
(2009) (Casos 1 e 4), Pinto (1999) (Caso 2), Orrico Junior et al. (2011) (Caso 3), e Li et al. (2014) (Caso 5).

Conclusoes
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Pode-se concluir que os objetivos foram cumpridos: um modelo de digestao
anaerobia foi selecionado da literatura, implementado no DWSIM, foram
feitas comparacdes dos resultados de simulacdo desse modelo
implementado com aqueles reportados na literatura (tanto resultados
experimentais quanto resultado de simulacdes feitas pelo Aspen Plus,
fornecidas por Rajendran et al. (2014)), foram avaliadas a utilizagcdo de
reatores em série em condicbes operacionais diferentes e a codigestao.
Além disso, baixa diferenca entre os resultados reportados por ambos os
simuladores leva a conclusdo de que a reproducdo do modelo do Aspen
Plus no DWSIM foi feita com sucesso.

Quanto a adequacdo do modelo desenvolvido aos casos experimentais,
pode-se concluir que ndo houve uma boa compatibilidade, pois observou-se
que, em diversas condi¢des diferentes, houve grandes erros relativos entre o
resultado reportado no experimento e o calculado na simulacédo. Todavia,
pode-se aventar que fracfes destes erros estejam atrelados a auséncia de
informacgdes acerca da composicdo dos substratos utilizados nos devidos
experimentos, e que a simulacao poderia produzir resultados mais precisos
se estivessem disponiveis na literatura caracterizacoes fisico-quimicas de
cada substrato utilizado.
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