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RESUMO

BORGES, Tayla Luiza Pereira, M.Sc., Universidade Federal de Vicosa, fevereiro de
2025. Simulacao, analise técnico-econémica e de risco da valorizacdao da
acetona na producao de intermediarios para biocombustiveis de aviacao.
Orientador: Andre Gustavo Sato. Coorientador: Fabio de Avila Rodrigues.

A producéo de biocombustiveis sustentaveis é uma estratégia essencial para reduzir
a dependéncia de combustiveis fosseis e mitigar impactos ambientais. Nesse
contexto, a condensacao alddlica entre furfural (derivado da biomassa) e acetona
surge como uma rota promissora para a sintese de intermediarios, como o 1,4-
pentadien-3-ona,1,5-di-2-furanil (F2Ac), utilizado na producao de biocombustiveis de
aviacdo. A acetona, embora enfrente restricbes regulatérias que dificultam sua
comercializacao, é amplamente gerada como subproduto industrial e pode ser
valorizada como matéria-prima em processos inovadores como 0s biocombustiveis.
Este trabalho avaliou a viabilidade técnica, econémica e 0s riscos do processo de
condensacao alddlica entre furfural e acetona por meio de simulacées no software
Aspen Plus, considerando oito cenarios com variagdes de vazao de entrada (original:
10.957,7 kg/h; modificada: 13.697,1 kg/h, aumento de 25%) e dois diagramas de
fluxo (PFD-1 e PFD-2). As condicdes reacionais foram de 2 h a 807°C, com razéo
massica furfural: acetona de 1:0,8. A analise econ6mica considerou uma planta
operando 7920 h/ano, com vida util de 15 anos, taxa de retorno de 15% ao ano e
payback de 3,6 anos. O cenario 7 apresentou o0 menor preco minimo de venda
(MSP) (12,47 USD/gal), enquanto o cenario 5 obteve o maior valor presente liquido
(VPL) (96,53 milhdes de ddlares). A andlise de riscos e incertezas, pela metodologia
de Monte Carlo, considerou variagdes nos custos do furfural, da acetona e da
capacidade produtiva, tendo o VPL e os custos operacionais como variaveis de
resposta. O cenario 5 demonstrou o menor risco de investimento e melhor
desempenho econbémico. O estudo contribui com resultados relevantes para o
desenvolvimento de rotas sustentdveis na produgdo de intermediarios de
biocombustiveis de aviacdo, com base na reacdo de condensacao alddlica entre
furfural e acetona, além de apoiar a avaliacao da viabilidade econémica e dos riscos
associados ao investimento.

Palavras-chave: Catdlise Heterogénea; Condensacéao alddlica; Monte Carlo; SAF’s;
Furfural



ABSTRACT

BORGES, Tayla Luiza Pereira, M.Sc., Universidade Federal de Vigosa, February,
2025. Simulation, techno-economic, and risk analysis of acetone valorization
for the production of intermediates for aviation biofuels. Adviser: Andre Gustavo
Sato. Co-adviser: Fabio de Avila Rodrigues.

The production of sustainable biofuels is a key strategy to reduce dependence on
fossil fuels and mitigate environmental impacts. In this context, the aldol
condensation between furfural (a biomass-derived compound) and acetone emerges
as a promising route for the synthesis of intermediates such as 1,4-pentadien-3-
one,1,5-di-2-furanyl (F2Ac), used in the production of aviation biofuels. Although
acetone faces regulatory restrictions that hinder its commercialization, it is widely
produced as an industrial by-product and can be valorized as a feedstock in
innovative processes such as biofuel production. This study evaluated the technical
and economic feasibility, as well as the risks associated with the aldol condensation
process between furfural and acetone through simulations performed in the Aspen
Plus software. Eight scenarios were analyzed, varying feed flow rates (original:
10,957.7 kg/h; modified: 13,697.1 kg/h, a 25% increase) and process flow diagrams
(PFD-1 and PFD-2). The reaction conditions were set at 2 hours and 807°C, with a
mass ratio of furfural:acetone of 1:0.8. The economic analysis considered a plant
operating 7920 hours per year, with a 15-year lifetime, a return rate of 15% per year,
and a payback period of 3.6 years. Scenario 7 resulted in the lowest minimum selling
price (MSP) (12.47 USD/gal), while scenario 5 achieved the highest net present
value (NPV) (96.53 million USD). The risk and uncertainty analysis, based on the
Monte Carlo method, considered variations in furfural and acetone costs and
production capacity, using NPV and operating costs as response variables. Scenario
5 showed the lowest investment risk and the best economic performance. This study
provides relevant insights for the development of sustainable routes for the
production of aviation biofuel intermediates based on the aldol condensation of
furfural and acetone, as well as supporting the assessment of economic viability and
investment risk.

Keywords: Heterogeneous Catalysis; Aldol condensation; Monte Carlo; SAF’s;
Furfural
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1. MOTIVACAO E JUSTIFICATIVAS

Diante das incertezas sobre o futuro do petrdleo e das crescentes preocupacdes
ambientais, hd uma urgéncia em redefinir o desenvolvimento econdmico e reestruturar a matriz
energética global. A transicao para fontes de energia renovavel, como a biomassa, ndo soO
reduziria as emissdes de gases de efeito estufa, mas também teria impactos econdmicos
positivos. Nesse contexto, a producdo de biocombustiveis emerge como uma opg¢ao estratégica,
podendo complementar ou até substituir os derivados do petroleo. Além dos beneficios
ambientais, essa transi¢ao oferece oportunidades econdmicas significativas (GOLDEMBERG;

COELHO; GUARDABASSI, 2008).

O furfural, derivado da biomassa lignoceluldsica, ¢ uma matéria-prima versatil com
aplicagdo em diversos setores industriais, como quimica, farmacéutica, plésticos, tintas e
vernizes. Um incremento na produ¢do de furfural poderia revolucionar a industria quimica,
possibilitando seu uso como precursor quimico em um conceito de biorrefinaria. Essa expansao
ndo apenas diversificaria as fontes de matéria-prima na industria quimica, mas também
impulsionaria o desenvolvimento de produtos essenciais e fortalecendo a economia global. A
partir da alta producdo, aumentaria a diversidade de utilizagao, incluindo setores de alto impacto

global como de combustiveis (HE et al., 2021;MILANEZ, 2021).

A acetona ¢ um subproduto relevante na sintese de fenol a partir de cumeno, por meio
de uma reacdo de oxidagdo amplamente empregada na industria quimica para atender a
demanda global por fenol. Para o setor industrial que gera acetona como co-produto, ¢ essencial
buscar alternativas que diminuam sua associagdo com drogas ilicitas e facilitem sua
comercializacdo. Uma solugdo vidvel ¢ direcionar a acetona para a producdo de produtos nao
sujeitos a controle militar, o que ndo apenas abre novos mercados, mas também reduz os custos
de producao e melhora a seguranca financeira das empresas. A diversificacdo do uso da acetona
para além dos setores restritos pela regulamentacao militar € crucial para maximizar seu valor
e impulsionar a rentabilidade da industria (AGUADO-DEBLAS et al., 2020; LIEW et al.,
2022).
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Estima-se que o setor de aviagdo tenha alcangado um lucro de US$ 27,4 bilhdes em
2023, com perspectivas de aumento na lucratividade para 2024. De acordo com a Associagao
Internacional de Transportes Aéreos (IATA, 2024), cerca de 65% da redugdo de emissdes de
carbono necessdria para alcancar a meta de zero liquido at¢ 2050 depende do uso de
Combustiveis de Aviagdo Sustentdveis (SAF). Embora a industria tenha adquirido e utilizado
toda a producdo de SAF disponivel, esse combustivel representou apenas 0,2% do consumo

total em 2023, evidenciando a insuficiéncia na sua producao.

Na Figura 1, observa-se os acordos de compra futura de combustivel de aviagdo
sustentavel (SAF) firmados entre as companhias aéreas e os produtores desse combustivel entre
os anos de 2022 e 2023. Nota-se que o nimero cumulativo de acordos cresce consideravelmente
ao longo dos anos. Em 2023, o custo unitario do SAF foi 2,8 vezes superior ao do combustivel
de aviagdo convencional, evidenciando o alto investimento realizado pelas companhias aéreas

na reducdo da pegada de carbono.

Figura 1: Acordos de compra futura de SAFs
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Fonte: IATA, (2024)
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Em novembro de 2023, a Organizacdo Internacional de Aviacdo Civil (ICAO)
estabeleceu como meta uma redugdo de 5% nas emissdes de CO2 por meio do uso de SAF,
reforgcando a urgéncia de politicas publicas mais eficazes para estimular a produgdo desse

combustivel (HONG et al., 2025).

O Brasil, com sua robusta produgdo agropecudria, gera uma quantidade significativa
de residuos que se convertem em matéria-prima de baixo custo. Além disso, o pais possui um
mercado interno de transporte aéreo bem estabelecido e com grande potencial de crescimento.
Combinados, esses fatores, juntamente com a disponibilidade tecnoldgica e politicas publicas
adequadas, podem impulsionar a produ¢do e o uso de biocombustiveis na aviagdo. Essas
condig¢des favoraveis colocam o Brasil em uma posi¢do vantajosa para se tornar um importante

produtor de biocombustiveis para aviacdo (MILANEZ, 2021).

Desenvolver processos eficientes e economicamente vidveis ndo apenas impulsiona o
desenvolvimento econdmico regional e nacional, mas também estimula investimentos em
pesquisa e desenvolvimento. A simulacdo computacional de reacdes quimicas emerge como
uma abordagem eficaz para obter resultados sobre a producdo de biocombustiveis,

proporcionando uma série de beneficios, tais como:

e Economia de Tempo e Recursos: As simulagdes computacionais oferecem uma analise
rapida e eficiente de varias condi¢des de reacao, eliminando a necessidade de
experimentos laboratoriais ou piloto. Essa abordagem economiza tempo e recursos,

permitindo a identificacdo agil e eficiente das melhores condi¢des de reagao.

e Otimizagdo de Processos: Simulando a cinética e termodinamica da reagao, ¢ possivel
otimizar os parametros do processo, como temperatura, pressao e catalisadores, para
maximizar a producdo de intermedidrios valiosos para biocombustiveis. Esse

procedimento pode resultar em processos mais eficientes e econdmicos.

e Viabilidade Técnica e Econdmica: As simulagdes computacionais possibilitam a
avaliacdo da viabilidade técnica e econdmica da producdo de intermedidrios para
biocombustiveis em diferentes cenarios de produgao. Isso auxilia na tomada de decisoes

sobre a implementacdo de novos processos ou tecnologias.
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 Anilise de riscos e incertezas: E uma abordagem amplamente utilizada no mercado
financeiro para avaliar a viabilidade econdmica de investimentos. Essa ferramenta
permite identificar o impacto de variaveis do processo no desempenho econdmico. Por
meio dessa andlise, ¢ possivel avaliar o fluxo de caixa do investimento € 0os custos
associados, fornecendo uma base so6lida para determinar o potencial de sucesso do

projeto.

Realizar simulagdes computacionais de reacdes quimicas para a produgdo de
intermediarios valiosos para biocombustiveis ¢ uma estratégia poderosa e essencial para
acelerar o desenvolvimento de processos mais eficientes, econOmicos e sustentaveis na
industria de biocombustiveis. Isso promove uma mudanga no cenario energético atual,
construindo nao apenas um legado ambientalmente responsavel, mas também uma economia

robusta e resiliente, preparada para enfrentar os desafios do século XXI.
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2. INTRODUCAO

Diante da escassez de petroleo e preocupacdes ambientais, ¢ crucial desenvolver
processos eficientes para produzir combustiveis e produtos quimicos de forma sustentavel. A
biomassa vegetal destaca-se como alternativa promissora na producdo de biocombustiveis,
sendo vantajosa pela ampla distribui¢do, reservas abundantes e custo reduzido em comparagao
com combustiveis fosseis. A conversdo catalitica da biomassa, oferece beneficios ambientais,
reduzindo emissdes de gases de efeito estufa. Esses biocombustiveis buscam neutralidade nas
emissoes, priorizando métodos eficientes de producdo sem comprometer as necessidades
futuras (HUANG et al., 2024; HUBER; IBORRA; CORMA, 2006; ROMAN-LESHKOV;
CHHEDA; DUMESIC, 2006).

O setor de transportes, majoritariamente dependente de combustiveis ndo renovaveis
do petréleo, enfrenta desafios no uso do etanol devido a baixa densidade energética e
contaminagao por absor¢ao de agua. Essas limitagdes sdo agravadas pela falta de infraestrutura,
restrigdes na mistura com gasolina e requisitos especificos para automoveis flexiveis. Como
alternativa, propde-se uma estratégia catalitica para converter biomassa renovavel em
combustivel liquido, atendendo as necessidades do setor de transportes. (KEASLING et al.,

2021;ROMAN-LESHKOV et al., 2007)

Os biocombustiveis estdo integrados a uma abordagem climatica global que busca
diminuir as emissoes de gases de efeito estufa (GEE) geradas pela utilizacdo de combustiveis
fosseis. Essa politica visa estabilizar a concentracdo atmosférica de didoxido de carbono (50
ppmv). A implementacdo de novas politicas ambientais torna a producao de combustiveis
fosseis menos viavel economicamente devido aos altos custos associados a reducdo de suas
emissoes. Como consequéncia, abre-se espaco para os biocombustiveis, incentivando sua

adogdo acelerada e promovendo sua inser¢ao no mercado global (MELILLO et al., 2009)

Nas ultimas décadas, estratégias cataliticas foram desenvolvidas para sintetizar
intermediarios, combustiveis e aditivos a partir de biomassa celulosica, visando reduzir a
dependéncia de carbono fossilizado. O processo envolve reagdes quimicas, como desidratacdo
de aglcares e abertura do anel de furanicos, resultando em misturas de alcanos e éteres
adequadas para diesel e combustivel de aviacdo no setor de transportes (YADAV et al.,

2024;SHYLESH et al., 2017).
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A produgdo de biocombustiveis hidrocarbonetos verdes oferece compatibilidade com
a infraestrutura energética existente, sem exigir modificagdes nos sistemas de transporte. Esse
processo aproveita compostos derivados da biomassa, como celulose e hemicelulose, que sao
transformados em agucares C5 e, posteriormente, em compostos furanicos, como o furfural, por
desidratagdo em meio 4cido. O furfural, considerado um precursor crucial, desempenha um
papel central na fabricacao de biocombustiveis de segunda geragdo. A funcionalidade do grupo
carbonila presente nesses compostos promove a formacdo de ligagdes C—C, facilitada por
reagoes de condensagao alddlica com outras moléculas carbonilicas, como a acetona, resultando
em intermedidrios altamente adequados para a sintese de biocombustiveis para aviagdo

(SERRANO-RUIZ; DUMESIC, 2011; HUBER et al., 2005).

Além disso, a utilizacdo da acetona como matéria-prima nesse processo oferece uma
oportunidade significativa de valorizagdo. Apesar de ser amplamente produzida e utilizada na
fabricacdo de plasticos de policarbonato e como solvente, a acetona ¢ frequentemente
subutilizada como subproduto em processos industriais, enfrentando desafios de
comercializacio (ALMANZALAWY et al, 2023). Ao integra-la a producdo de
biocombustiveis sustentdveis, promove-se sua inser¢do em novas cadeias produtivas,

agregando valor a industria quimica e energética.

A condensagdo alddlica, inicialmente catalisada por bases homogéneas como
hidroxido de sédio e cdlcio, gera grandes volumes de aguas residuais, causando impactos
ambientais adversos e aumentando os custos de producdao. Para superar esses desafios,
pesquisadores concentram-se no desenvolvimento de novos catalisadores de base soélida,
oferecendo vantagens como recuperagdo facilitada por filtragdo e reciclagem mais eficiente,
contribuindo para a redu¢do de impactos ambientais e eliminando problemas de corrosdo

(HORA et al., 2014; MARISCAL et al., 2016a).
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A simulacdo detalhada exclusiva da condensac¢do aldolica na producdo dos precursores
de biocombustivel de aviacdo ¢ crucial, permitindo prever rendimentos, produtividade e gastos
anuais antes do desenvolvimento, facilitando a implementagao industrial por meio da triagem
computacional. A analise técnico-econdmica completa e exclusiva da produgdo de combustivel
de aviacdo através da reacdo de condensagdo alddlica ainda € pouco explorada (KEASLING et
al.,2021; YU; TSAI 2020). De maneira semelhante, a analise de risco e incertezas desempenha
um papel essencial ao fornecer estimativas mais precisas dos parametros econdmicos,
permitindo avaliar os riscos associados e identificar as condigdes mais favordveis para a

viabilidade economica do projeto (HU et al., 2016).

O presente trabalho visa realizar a simulagdo, analise econdmica e de risco e incertezas
associados a implementacdo industrial da producdo de precursores de biocombustiveis de

aviagdo, através da reagdo de condensagdo entre furfural e acetona.
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3. OBJETIVOS

3.1 Objetivo geral

O presente trabalho tem como objetivo geral avaliar a viabilidade técnica, economica
e de risco da produg¢do de intermediarios de combustiveis de aviagao pela reacdo de
condensacao aldolica entre furfural e acetona, com énfase na valoriza¢ao da acetona como

matéria-prima, utilizando o simulador de processo Aspen Plus V14.

3.2 Objetivos especificos

e Simular o processo de producdo dos intermediarios 4-(2-furil)-3-buten-2-ona (FAc) e

1,4-pentadien-3-ona,1,5-di-2-furanil (F2Ac);
e Desenvolver modelos detalhados do processo de producao;

o Investigar diferentes vazdes de entrada, diagramas de fluxo de processos (PFD), e
configuracdes de equipamentos para avaliar o impacto nas variaveis de processo € no

desempenho econdmico;

o Realizar a andlise econdmica do processo, determinando o preco minimo de venda
(MSP) dos precursores de combustiveis de aviagdo produzidos; analisando fluxo de
caixa liquido, taxa interna de retorno (TIR) e taxa de lucratividade, considerando um

payback fixo de 3,6 anos;

o Realizar a andlise de riscos e incertezas do processo, avaliando varidveis econdmicas

relevantes, como valor presente liquido (VPL) e custos operacionais;

e Avaliar o melhor cenario entre as condigdes estabelecidas.
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4. REVISAO DE LITERATURA
4.1 Biocombustiveis de Aviaciao

No século XXI, a busca por fontes de energia alternativas ¢ impulsionada pela
crescente demanda, escassez de petroleo e preocupagdes ambientais. Os biocombustiveis
surgem como uma opg¢ao promissora, oferecendo uma alternativa mais sustentavel para o setor
de transportes, além de contribuirem para a reducdo das emissdes de CO, e apoiarem as
economias agricolas locais. Enquanto os biocombustiveis de primeira geracao sao derivados de
acucares, amidos e Oleos vegetais, a lignocelulose se destaca como uma matéria-prima mais
promissora devido a sua abundancia e potencial sustentavel. No entanto, sua conversao em
biocombustiveis enfrenta desafios devido a sua resisténcia, exigindo processos complexos e

dispendiosos (LANGE et al., 2012)

Diante desses desafios e das crescentes preocupacdes politicas e ambientais
relacionadas aos combustiveis fosseis, hd um renovado interesse em explorar de maneira mais
eficiente os recursos energéticos renovaveis. A biomassa, como uma fonte de energia renovavel
abundante e neutra em carbono, emerge como uma alternativa ideal para a producdo de
biocombustiveis, utilizando tecnologias cataliticas diversas em comparagdo aos métodos

convencionais das refinarias de petroleo (DE; SAHA; LUQUE, 2015).

A proposta de biorrefinaria segue um processo semelhante, mas com a diferenca
crucial de utilizar biomassa em vez de petréleo. Essa biomassa, considerada fonte renovavel de
carbono, pode ser transformada em combustiveis e produtos quimicos. Além de fornecer calor
e energia, a utilizacdo de derivados de biomassa ajuda a reduzir a emissao de GEE por meio de

ciclos do carbono (Figura 2) (ALONSO; BOND; DUMESIC, 2010).
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Figura 2: Ciclos de COz para combustiveis derivados do petroleo e biomassa
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Fonte: Adaptado de Alonso et al (2010)

A producdo de biocombustiveis de alta qualidade para aviagdo, também conhecidos
como SAF (Sustainable Aviation Fuels), tem atraido crescente atencdo global devido ao
impacto ambiental significativo da industria aeronautica. Com o aumento das emissdes de
carbono associado a esse setor, as empresas enfrentam uma pressao cada vez maior para adotar
praticas mais sustentdveis e reduzir sua pegada de carbono. Nesse contexto, a Associagdo
Internacional de Transporte Aéreo (IATA) estabeleceu uma meta: alcangar emissdes liquidas
zero de carbono até 2050, compromisso firmado por suas companhias aéreas associadas

(CABRERA; DE SOUSA, 2022; HONG et al., 2025; HE et al., 2021).

Os combustiveis de aviagao sdo complexas misturas de hidrocarbonetos que abrangem
diversas classes, como parafina, nafteno e aromaticos. O principal padrdo internacional que
regulamenta os combustiveis a base de querosene para aviagdo comercial ¢ o ASTM D1655
(Standard Specification for Aviation Turbine Fuels). Esse padrio estabelece os requisitos
técnicos para os combustiveis Jet A e Jet A-1, amplamente utilizados atualmente. O Jet A ¢
predominantemente empregado nos Estados Unidos, enquanto o Jet A-1 ¢ o padrao adotado na
maior parte dos outros paises (CABRERA; DE SOUSA, 2022; XING et al., 2010). O principal

requisito € que os componentes centrais sejam alcanos >C10. Isso torna alcanos ramificados ou



25

ciclicos C10-C12 e alcanos multi-ramificados C13-C16 adequados como componentes para

combustiveis de aviagcio (NAKAGAWA; TAMURA; TOMISHIGE, 2019).

As politicas publicas implementadas no Brasil desde a década de 1970, através do
Proélcool, tém sido cruciais para impulsionar o setor de biocombustiveis. O pais tem se
destacado internacionalmente devido aos seus programas governamentais, que tem como
objetivo elevar a presenga dos biocombustiveis no cenario de transporte do Brasil, como o
RenovaBio. Essa politica publica esta estruturada em trés pilares principais: 1) Estabelecimento
de Metas de Descarbonizagdo; 2) Certificagdo da Produgdo de Biocombustiveis; e 3)
Implementacdo de Créditos de Descarbonizacdao (CBIO) (ANP, 2022). Conforme a Resolugao
ANP n° 856/2021 (Agéncia Nacional do Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis 2021).

Através de célculos padronizados, o ciclo de vida do produto ¢ analisado, gerando
certificagdes e resultando na geracdo de créditos de carbono (CBio) de acordo com sua
eficiéncia energética ¢ modo de producdo, os quais podem ser negociados no mercado,

ampliando a lucratividade do setor (MILANEZ et al, 2021).

Os combustiveis de aviacao utilizados no Brasil atualmente incluem, Jet-A1 ou QAV.
O QAV alternativo € obtido a partir de fontes diversas, como biomassa, residuos so6lidos, carvao

e gas natural, utilizando processos especificos e claramente estabelecidos (ANP, 2022).

As normas para os bioquerosenes de aviagao sao regulamentadas pela Resolucao ANP
n® 856/2021 (Agéncia Nacional do Petréleo, Gas Natural e Biocombustiveis 2021).Essa
resolugdo define as especificagdes do querosene de aviacdo JET A, JET A-1, querosenes de
aviacdo alternativos e o querosene de aviagdo C (JET C), além de estabelecer as exigéncias
relacionadas ao controle de qualidade que devem ser cumpridas pelos agentes econdomicos

responsaveis pela comercializagdo desses produtos no Brasil (ANP, 2022).

Deste modo, os esfor¢os mundiais concentrados em diversas tecnologias a fim de
acabar com a dependéncia de combustiveis ndo renovaveis. Percebe-se que, cada vez mais, os
biocombustiveis avangam, para que em um futuro proximo sejam as principais rotas alternativas

sustentaveis.
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4.2 Matérias-Primas para Biocombustiveis

A lignocelulose, constituida por celulose, hemicelulose e lignina com cadeias de
carbono de C6, C5-6 e C9, respectivamente, possui cadeias mais curtas do que as encontradas
no diesel e no combustivel de aviagdo. Todos esses componentes apresentam elevado teor de
oxigénio. A producdo de diesel e combustivel de aviacdo a partir da lignocelulose demanda
extensas conversdes quimicas. O desenvolvimento de catalisadores eficientes ¢ essencial para

realizar essas conversoes (NAKAGAWA; TAMURA; TOMISHIGE, 2019).

4.2.1 Furfural

Novos métodos estdo sendo explorados continuamente na sintese de precursores de
combustiveis de alta qualidade, especialmente utilizando compostos furdnicos oxigenados
derivados de biomassa (HE et al., 2021). Os compostos furanicos, furfural e HMF, sdo
fundamentais na producao de solventes industriais, polimeros e aditivos para combustiveis. As

propriedades fisico-quimicas do Furfural sdo apresentadas na Tabela 1.

Tabela 1: Propriedades fisico-quimicas do furfural

Peso molecular (g/mol) 96.09
Densidade (g/cm?) 1,16
Pressao de vapor (mmHg, 25 °C) 2,21
Ponto de ebulicao (°C) 161,7
Ponto de fusao (°C) -36,7
Ponto de fulgor (°C) 60

Fonte: Pohanish. (2012)

O furfural ¢ obtido de forma consolidada a partir de acticares C5 da xilose e se destaca
como um produto quimico relevante, a produ¢cdo em grande escala de HMF, especialmente
usando glicose como matéria-prima, enfrenta desafios devido a complexidade do processo.
Ressalta-se que o furfural, por si s6, ndo ¢ adequado como combustivel para motores devido a
sua propensdo a polimerizacio (HUBER; IBORRA; CORMA, 2006; SERRANO-RUIZ;
DUMESIC, 2011).
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A produgdo de furfural apesar de relevante, enfrenta desafios, como baixos
rendimentos (~50%) devido a reagdes indesejadas, incluindo formagdo de huminas,
resinificagdo e fragmentagdo de xilose. Quimicamente, o furfural ¢ um anel furano
heteroaromatico com um grupo funcional aldeido, sendo utilizado como solvente seletivo
devido ao seu carater aromatico. Tendo como interesse atual sua aplicagdo como matéria-prima
para biocombustiveis e produtos quimicos de base bioldgica, com mais de 80 compostos

derivados direta ou indiretamente como descritos na Figura 3 (MARISCAL et al., 2016b).

Figura 3: Resumo dos produtos quimicos e biocombustiveis derivados do furfural
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Nesse contexto, o furfural tem ganhado destaque recentemente como um dos produtos
quimicos de maior valor agregado provenientes da biomassa, sendo identificado como um dos
principais produtos gerados em biorrefinarias lignocelulosicas. O furfural ¢ obtido a partir de
fontes renovaveis agricolas, como residuos de culturas alimentares nao comestiveis e residuos
de madeira. A China ¢ o maior produtor, contribuindo com mais de 70% da capacidade total de
produgdo. Outros paises relevantes na producdo incluem a Republica Dominicana com uma
producio anual de 32 mil toneladas e a Africa do Sul com uma produgdo de 20 mil toneladas
por ano. Somados, esses trés paises representam aproximadamente 90% da capacidade global

de producdo de furfural, que totaliza 280 mil toneladas (MARISCAL et al., 2016b).

O processo principal de producdo de furfural envolve duas etapas essenciais: a
hidroélise dos acucares da hemicelulose para obtengao de xilose, seguida pela desidratagao da
xilose para formar furfural, como observado na Figura 4. A primeira etapa apresenta resultados
satisfatorios para a reacdo, no entanto, a segunda etapa resulta na formacao de reagdes colaterais
indesejadas, que por consequéncia contribuem para o baixo rendimento de furfural (COUSIN

et al., 2022).

Figura 4: Produg¢ao do Furfural
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Deste modo, diversas rotas quimicas, estdo sendo estudadas a fim de elevar a produgao
de combustiveis renovaveis, entre elas, a condensagao alddlica entre o furfural e a acetona vem
ganhando cada vez mais atencdo entre os pesquisadores, pelos altos niveis de conversao da
reacdo em precursores para combustiveis de cadeias longas, ideais para a utilizagdo como

biocombustiveis de aviagao.

Huber et al.(HUBER et al., 2005) introduziram um inovador processo catalitico para
converter carboidratos derivados de biomassa em alcanos liquidos (C7-C15), adequados como
componentes de combustiveis de avia¢do e diesel, em um reator de quatro fases. O trabalho
utilizou compostos modelo para demonstrar o processo, comegando com uma etapa de
desidratacao para gerar furfural a partir de agticares C5 e 5-hidroximetilfurfural (HMF) a partir
de agtcares C6. Posteriormente, Dumesic e colaboradores (CHHEDA; ROMAN-LESHKOV:;
DUMESIC, 2007) desenvolveram um processo bifasico altamente eficiente que produz HMF e
furfural com altos rendimentos. Esses compostos reagem com acetona, catalisados por base, em
uma etapa de condensagdo alddlica, gerando precursores de alcanos, como mondmeros €

dimeros.

A condensag¢do alddlica destaca-se como uma abordagem promissora devido as suas
condigdes suaves e a facilitagdo por catalisadores acidos ou bésicos, resultando no alongamento
das cadeias de carbono e na reducdo das razdes O/C. Essa estratégia tem possibilitado a
obtenc¢do de diversos precursores de combustiveis com cadeias de carbono alongadas a partir
de derivados furanicos de base bioldgica, envolvendo uma reacdo classica em sintese organica
com uma rede bem estabelecida de reacdes, incluindo enolizagdo do grupo carbonila,
acoplamento C — C e processos posteriores de desidratagao (HE et al., 2021). Na Figura 5, ¢

observado a estrutura molecular do furfural.

Figura 5: Estrutura molecular Furfural

@
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Fonte: Autora, 2024
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42.2 Acetona

Os processos industriais possuem uma alta dependéncia da acetona como um dos
principais solventes organicos. A acetona ¢ utilizada em ampla aplicacdo como solvente para
fibras sintéticas e uma variedade de materiais plasticos, como poliestireno, policarbonato e
polipropileno, utilizados na fabricacdo de garrafas, entre outros produtos. Além disso, a acetona
desempenha um papel fundamental nas formulagdes de tintas e vernizes, sendo essencial em
diversas aplicagdes industriais. Na Figura 6, observa-se a estrutura molecular da acetona

(ELFASAKHANY, 2016).

Figura 6: Estrutura molecular Acetona

O

Fonte: Autora, 2024

O processo industrial de produgdo da acetona, ¢ apresentado na Figura 7. Na industria
A acetona ¢ produzida principalmente como subproduto da produgdo de fenol (processo
cumeno). Inicialmente o propano ¢ convertido em propileno, predominantemente através do
craqueamento a vapor. Em seguida, o propileno reage com benzeno para formar cumeno, que ¢
subsequentemente oxidado produzindo hidroperdxido de cumila, para posteriormente produzir

acetona e fenol (LIEW et al., 2022a; ROGOLINO et al., 2023).



Figura 7: Processo industrial de Acetona a partir do Cumeno

)
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Benzeno Propileno Cumeno Hidroperéxido de Fenol
Cumila

Fonte: Adaptado de Vellasco Junior. (2011)
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Acetona

A acetona mostra potencial no setor de combustiveis, tanto para reduzir emissdes como

Acetona sdo apresentadas na Tabela 2.

Tabela 2: Propriedades fisico-quimicas da Acetona

Peso molecular (g/mol) 58,08
Densidade (g/cm?) 0,785
Pressdo de vapor (mmHg, 25 °C) 231
Ponto de ebuli¢ao (°C) 56,08
Ponto de fusao (°C) -94,90
Ponto de fulgor (°C) -18

Fonte: Haynes. (2014-2015)

para aprimorar o desempenho dos combustiveis existentes. Desta forma, ¢ considerada um
precursor valioso para a produgdo de diesel verde e substitutos de combustivel de avia¢do. Sua
alta concentracao de oxigénio contribui para uma melhor qualidade de combustao, aumentando
a eficiéncia do motor e reduzindo a emissdo de particulas poluentes. Essas caracteristicas
sugerem que uma alternativa viavel tanto do ponto de vista técnico quanto econdmico

(AGUADO-DEBLAS et al., 2020; LIEW et al., 2022b). As propriedades fisico-quimicas da
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A acetona, possui um grupo nucleofilico em seu carbono alfa, o qual tem a capacidade
de formar ligagdes C — C. Essa caracteristica pode ser aproveitada para gerar hidrocarbonetos
de massa molecular mais elevada, semelhantes aos encontrados nos combustiveis atuais para

aviacao e diesel (ANBARASAN et al., 2012).

De mesmo modo, visando a produ¢do dos biocombustiveis, através da reacdo de
condensacao aldolica, a acetona pode ser reaproveitada de processo que a geram em eXcesso, €
que ndo tenham um destino economicamente mais atrativo. Transformando desta forma, uma

opcao rentavel para diversos processos industriais.

4.3 Tecnologias de Produciao de Biocombustiveis:

Inicialmente, ocorre a condensacdo aldolica com moléculas contendo carbonila,
formando ligagdes C-C e aumentando a molécula inicial. A acetona, proveniente da biomassa
por pirdlise rapida ou fermentacdo ¢ considerada um produto quimico valioso, ¢ comumente

utilizada como molécula de carbonila nesse processo (DE PAZ CARMONA et al., 2024).
4.3.1Condensacao aldolica

A reacdo alddlica e a condensacao aldolica sdo reagdes organicas versateis. Ambas
envolvem dois compostos carbonilicos, atuando um como eletréfilo e outro como nucledfilo,
podendo formar novas ligagdes simples ou duplas carbono-carbono, sendo esta ultima
caracteristica distintiva da condensagdo aldodlica. Essas reacdes desempenham papel
fundamental na sintese organica devido a capacidade de construir moléculas maiores a partir

de menores, realizar ciclizagdes com controle estereoquimico (PERRIN; CHANG, 2016).

A condensacao alddlica € uma reagdo crucial na producao de compostos organicos a
partir de biomassa. Glicose e xilose ndo passam por essas reacdes devido a reagdes
intramoleculares formadoras de estruturas em anel. Entretanto, ao desidratar glicose e xilose,
sdo obtidos S-hidroximetilfurfural (HMF) e furfural. Estes compostos, contendo grupos
aldeidos, podem condensar-se com outras moléculas, como acetona, diidroxiacetona ou
gliceraldeido (ALONSO; BOND; DUMESIC, 2010). A condensac¢ao aldolica cruzada desses
compostos com acetona resulta na formacao de espécies de monomeros (C8-C9) e dimeros
(C13-C15) insoluveis em agua, que podem passar por subsequente hidrogenagdo para formar

produtos soluveis em dgua (FABA; DIAZ; ORDONEZ, 2012; BARRETT et al., 2006).
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As reacdes visam criar hidrocarbonetos de cadeia longa, controlando ligagcdes C-C e
reduzindo ramificagdes indesejadas, desempenhando um papel crucial, aumentando o peso
molecular dos hidrocarbonetos a partir da conversao de furanos, permitindo a producao seletiva
de combustiveis de aviagao e alcanos lineares na faixa do diesel, minimizando ramificagdes de
carbono (ALONSO; BOND; DUMESIC, 2010). A condensagdo alddlica, uma reacao cléssica
na sintese organica, utiliza catalisadores acidos e basicos para formar compostos oxigenados de
cadeia mais longa a partir de derivados furdnicos biologicos. Tradicionalmente, solucdes

homogéneas de hidroxido de s6dio em agua sdo eficazes na condensagao aldolica.

Recentemente, o interesse tem se voltado para catalisadores heterogéneos na sintese
de precursores de combustiveis a partir de derivados furanicos bioldgicos, devido a facilidade
de reutilizacdo e baixa corrosividade. A otimizacdo da reacdo favorece a produgdao do
mondmero insaturado 4-(2-furil)-3-buten-2-ona (F-Ac ou C8), enquanto a combinagdo de 2
mols de furfural com 1 mol de acetona resulta no dimero 1,4-pentadieno-3-ona-1,5-di-2-furanil

(F2Ac ou C13) (XING et al., 2010). Na Figura 8, observa-se a reacao de condensacao aldolica.

Figura 8: Reacdo de condensacao aldolica

~ @AHW@A\HM

Acetona Furfural ~(2-furil)-3-buten-2-ona Furfural 1,4-pentadien-3-ona-1,5-di-2-furanil

(FAc) ou C8 (F-Ac-F)

Fonte: Adaptado de Faria et al. (2018)

A seletividade do processo para os compostos ¢ influenciada por fatores como
temperatura de reagdo, solvente, razdo molar dos reagentes, estrutura das moléculas reagentes
e a natureza do catalisador (CHHEDA; HUBER; DUMESIC, 2007). Estes fatores sdo
essenciais para o sucesso da reacdo, ¢ também para uma simulagdo de processo eficaz e

assertiva.
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Uma rede de reagdo foi proposta por Kubicka (KOROLOVA et al., 2023) (Figura 9),
relatando as rotas de produgdo completa de C8 e C13, evidenciando a formagdo de
intermediarios FAc-OH e F2Ac-OH. Como destacado pelo autor, a reagdao 3 ndo ¢ espontanea,
deste modo no ambito da modelagem cinética ela ndo ¢ considerada termodinamicamente

viavel, ndo sendo incluida na modelagem realizada.

De mesmo modo, nos experimentos realizados por Fang et al. (2020) com tempo
reacional de 2 horas, penas os adutos C8 e C13 foram detectados como produto, intensificando
a influéncia do tempo reacional na formagao dos produtos de interesse. Ao diminuir o tempo
de reacdo dentro de 1 hora, os autores identificaram a presen¢a do FAc-OH como intermediério
do mondmero C8. No entanto, os autores nao detectaram a presenca do precursor do aduto C13,

atribuindo o rapido consumo de F2Ac-OH, para a formagao direta do produto final.
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Figura 9: Rotas de reag¢do deduzidas na condensagdo alddlica de furfural com acetona

N Catalisador 0 catalisador 0
(O e W -5 O

Acetona Furfural 4-(2-Furil)-4-hidroxi-2-butanona 4-(2-furil)-3-buten-2-ona
(FAC-OH) (FAc) ou C8
H
0 0 3
\ / + @/\0 catalisador
—_ >
Furfural -H,0

4-(2-Furil)-4-hidroxi-2-butanona 1,5-di(furan-2-yl)-5-hidroxipent-1-en-3-one

(FAC-OH)
(F2Ac-OH)
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(M s U —
(FAC) Furfural 1,5-di(furan-2-yl)-5-hidroxipent-1-en-3-one
(F2Ac-OH)
. 4
5 4B

-H,0 \ Catalisador

1,4-pentadien-3-ona-1,5-di-2-furanil
(F2Ac)

Fonte: Adaptada de Shao et al. (2023)



36

4.4 Cinética e Condicoes de Reacao

A reagao de condensacao alddlica em sitios basicos pode ser dividida em trés etapas

principais, conforme indicado por pesquisas anteriores.

(1) Primeiramente, ocorre a desprotonagdao, onde sitios basicos removem o-H de

cetonas/aldeidos adsorvidos, gerando um enolato de superficie.

(i1)Em seguida, ocorre a reacdo de adi¢ao nucleofilica entre o enolato e o carbono carbonilico

de cetonas/aldeidos adsorvidos adjacentes, resultando na formagao de um aduto aldélico.

(i11) Por fim, a reprotonagao ocorre, onde o atomo de oxigénio aceita o préton transferido de
volta da superficie, formando um intermedidrio conhecido como 4-(2-Furil)-4-hidroxi-2-
butanona (F-OH). Esse intermediario passa por desidratacdo, resultando no produto mondémero
insaturado 4-(2-furil)-3-buten-2-ona (FAc) ou C8, que tem solubilidade limitada em agua. O
FAc pode, entdo, reagir com uma segunda molécula de furfural, formando o 1,4-pentadieno-3-
ona-1,5-di-2-furanil (F2Ac) ou CI13, um aduto aldodlico desidratado (dimero), que tem
solubilidade muito baixa em 4gua devido a sua estrutura ndo polar, esta reacao se da através da
abstracdo de a-H do FAc. A concentragdo de sitios basicos e a for¢a da distribuicdo de
basicidade sdo fatores cruciais nesse processo (KONG et al., 2021;He et al., 2021; BARRETT

et al., 2006). A Figura 10 ¢ ilustrado o mecanismo dessa reacao.
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Figura 10: Mecanismo da reagdo de condensac¢do aldolica
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Fonte: Adaptada de Barrett et al. (2006); Kong et al. (2021).
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4.4.1 Fatores que Influenciam a Velocidade de Reacao

Entre os fatores que influenciam na velocidade de reacao, destaca-se a temperatura e
a concentragdo de reagentes, bem como o tempo de reagao. Como destacado por Ramos et al.
(2016), a reagao de condensagao alddlica entre furfural e acetona, apresenta carater exotérmico.
No entanto, observa-se aumento na conversao dos reagentes com o aumento da temperatura.
Deste modo, pode-se deduzir que a conversdo do furfural ndo ¢ limitada pelo equilibrio

termodinamico (HORA et al., 2014).

Como observado por (BARRETT et al., 2006), apesar da reagdo ser favorecida com o
aumento da temperatura, o rendimento total de carbono na solucao aquosa apos a condensagao
aldolica diminui em temperaturas acima de 80°C, provavelmente causadas pela formacao de
coque no catalisador durante a condensagao aldélica. Os autores enfatizam que a temperatura
em torno de 80°C, ¢ ideal para a condensacdo aldolica do furfural, pois nessa faixa ocorre um
equilibrio favoravel entre a seletividade para produtos mais pesados e o rendimento global de
carbono. Conclui-se que o ajuste da temperatura nao s6 aprimora a conversao dos reagentes,

mas também influencia a seletividade para o produto desejado (MEEMANAH et al., 2023).

A seletividade do produto na condensagao aldolica ¢ influenciada pela razdo molar dos
reagentes, desempenhando um papel crucial no controle da reacdo. Um excesso de acetona,
(proporg¢do molar de furfural: acetona de 1:9), favorece a formacdo de mondmeros. Aumentar
a propor¢do para 1:1 resulta em um aumento de 31% na seletividade para espécies de dimeros,
com um acréscimo adicional de 12% ao aumentar para 2:1. O aumento da propor¢do demanda
mais tempo na etapa de condensacdo, indicado por um aumento de 24% na seletividade do
dimero ao estender o tempo de reagdo para 56 horas em compara¢ao com 24 horas (BARRETT

et al., 2006).

Assim, para alcancar uma elevada conversdo e seletividade na reagdo, a escolha do
catalisador desempenha um papel crucial e essencial para tornar a reacdo de condensacao

aldoélica furfural-acetona viavel e economicamente sustentavel a longo prazo.



39

4.5 Catalisadores e condicoes de reaciao

A condensacao alddlica, geralmente catalisada por substancias de base homogénea
como hidroxido de sodio e calcio, produz residuos aquosos significativos que requerem
tratamento, impactando negativamente o meio ambiente e aumentando os custos de produgao.
Portanto, muitos pesquisadores estdo concentrados no desenvolvimento de novos catalisadores

solidos para substituir os catalisadores homogéneos tradicionais (HORA et al., 2014).

O catalisador desempenha um papel crucial nas rotas de conversdo, de mesmo modo,
o suporte tem a fun¢do de obter uma dispersdo ideal, estabilizar as espécies metalicas e garantir
taxas de transferéncia de massa suficientes. Considerar as propriedades texturais dos suportes
¢ essencial. Além disso, os materiais de suporte podem ter propriedades acidas ou basicas,
afetando reacdes, a formacdo de intermedidrios e, consequentemente, a eficiéncia, atividade
geral e seletividade da transformagdo (RAMOS et al., 2016). A determinacdo das condi¢des de
reacao para cada catalisador, desempenha um papel fundamental para o sucesso da reagdo, visto
que, a partir do conhecimento destas condigdes ¢ possivel determinar atuacdes estratégicas a

fim de maximizar a produgdo e reduzir gastos operacionais, como energia e produtos quimicos.

A Tabela 3, exibe alguns catalisadores para a reacao de condensacdo alddlica entre

furfural e acetona, bem como suas condi¢des de reagdo, descrita pelos pesquisadores.



Tabela 3: Catalisadores e condigoes de reacao
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T

P t C8 C13

R(C13)

Autor  Catalisador °C) (bar) (h) F:Ac %) (%) (%) Solvente
Hidrotalcita
ﬁlr}gggf; MgXAl- 90 NI 2 1:10 78 23 219 Nio
' Cco3
O’neillet  Dolomita ;
al. (2014) ativada 499 20 <1 1:1 - - 60 Agua/Metanol
Fang et al. 0.8:1
(2020) Ca/ZSM-5 80 2 (Ac/F) 36,6 50,2 60,2 Metanol
Faba et al. ) Agua/Acetato
(2012) MgO-ZrO2 49,85 10 24 1:1 14,7 60 61,5 de etila
, Oxidos
ja?;gflf) mistosde 60 - 3 1:1 40 5 - THF
' Mg-Zr
Oxidos
Sadabaet  mistos de )
al. (20112)  Mg-Zr co- 60 - 36 1:1 40 5 - THF
precipitados
Hora et al. Mg-Al
(2015) (LDH) 50 - 6 I:1 60 40 - -
Parejas et Oxidos
1 (501 g Mistosde 100 5 3 12 425 576 20 Tolueno
' Mg-Al
Kikhtyanin Hidrotalcita
et al. Mg/Al 50 5 <10 1:10 62 33 - -
(2015) calcinada
Kikhtyanin Hidrotalcitas
et al. de Mg-Al 25 - 3 1:05 20 25 - -
(2017)  reconstruidas
Huber et Oxido de )
al. (2005) Mg-Al 25 - 10 2:1 2,1 68,6 - Metanol
Barrettet ~ Pd/MgO- 24- )
al. (2006) 7100 79,85 10 2% 2:1 15 48 - Hexadecano
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Oxidos
Horaetal. mistos de
(2014)  Hidrotalcitas

Mg-Al
Choetal. Pt@HZSM- )
(2018) 5 160 41,4 05 1:20 - - - THE
Shao etal. Ni/Mg-Al- )
(2023) oac 170 45 9 - 67 63 - THF/Agua
Hidrotalcitas

Arhzafet  de Mg-Al
al. (2024) com anions
intercamadas
F:Ac= Propor¢ao molar furfural/Acetona

C8 (%) = Seletividade F-Ac (C8)
C13(%) = Seletividade F2Ac (C13)
R(C13) (%) = Rendimento F2Ac (C13)

Os estudos pioneiros de Huber et al. (2005) foram fundamentais para o aprimoramento
da reacao de condensagdo aldolica entre furfural e acetona, seguida de hidrogenagao com Ho.
O processo, composto por quatro etapas, utiliza um reagente organico soluvel em agua,
hexadecano como solvente, fluxo de gas Hz e um catalisador sélido de 6xido de Mg-Al. No
presente trabalho, foi investigada uma abordagem alternativa para aumentar a seletividade do
produto F2Ac (proporgao 2:1). Uma mistura de furfural e acetona com NaOH foi preparada em
um reator de vidro agitado a temperatura ambiente por 10 horas. Apds a reacdo, a solugao foi
neutralizada com HCI, o solvente evaporado, e o produto final lavado com agua para remover

residuos de NaCl.

Barret ¢ Dumesic (2006) desenvolveram um catalisador bifuncional Pd/MgO-ZrO2
para condensacdo aldodlica e hidrogenag¢do. Apos ciclos de reagdo, houve uma perda de
seletividade, mas ela foi recuperada com reciclagem e etapa intermediaria de calcinagdo a 873
K. Experimentos com o6xidos mistos de Mg-Al para a condensacao aldolica entre HMF e
acetona, semelhantes ao realizados por Huber et al., (2005), mostraram perda significativa de
atividade, mesmo apds calcinacdo. Quando misturados com Pd/Al203 para reagdo de
hidrogenacdo, houve reducdo na seletividade e no rendimento total de carbono, indicando um

efeito negativo deste catalisador no desempenho do catalisador misto de Mg-Al.
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Hora et al. (2014) investigaram a condensacdo aldolica em fase liquida entre furfural
e acetona, utilizando catalisadores de base solida, como hidrotalcitas de Mg-Al e 6xidos mistos
de Mg-Al. O estudo avaliou o impacto da calcinagdo e de diferentes métodos de reidratacao das
hidrotalcitas no rendimento dos produtos. Os resultados mostraram que a temperatura e o tempo
de reacdo foram fatores cruciais para a conversdo de furfural, com melhores resultados em
temperaturas mais altas. O catalisador HTC 3:1 apresentou o melhor desempenho, favorecendo
a formagao dos produtos desejados (FAc e F2Ac). No entanto, a reidratacdo ex situ reduziu
tanto a conversao de furfural quanto a seletividade dos produtos, efeito observado em varias

condi¢des de temperatura.

No contexto da otimizagao de reagdes quimicas, Cho et al. (2018) desenvolveram um
catalisador acido bifuncional capaz de conduzir simultaneamente as reagdes de condensagdo
alddlica e hidrogenagdo. De forma semelhante, Barrett et al. (2006) utilizaram catalisadores
nanoparticulados de Pt encapsulados em zedlitas (HZSM-5) para realizar essas reagdes de
maneira eficaz em um unico recipiente. Esse processo resultou na formagao do aduto aldélico
hidrogenado. Além disso, como relatado pelos autores, os catalisadores suportados facilitaram
a hidrogenagdo do furfural antes da ocorréncia da condensacdo aldélica. Contudo, apenas o
produto C8 hidrogenado (Fac-HH) foi detectado, enquanto o produto C13, derivado da
condensacao aldodlica entre FAc e furfural, ndo foi identificado. Os autores atribuiram essa

auséncia a restricdo espacial imposta pelos poros presentes na topologia das zeolitas MFI.

Shao et al. (2023) sintetizaram catalisadores bifuncionais para realizar, em um tnico
reator, a condensacao aldolica e a hidrogenacao, como descrito por Cho et al. (2018) e Barrett
et al. (2006). A condensagdo foi mais eficiente na fase aquosa, mas a baixa solubilidade dos
condensados nessa fase prejudicou a hidrogenagado, reduzindo o rendimento de alcanos. Para
resolver esse problema, os autores propuseram um sistema de solvente bifasico (fase aquosa e
tetrahidrofurano, na proporg¢ao 2:1), otimizando a produgdo de alcanos na faixa de combustiveis
de aviacdo. O catalisador Ni/Mg-Zr-O/AC alcangou rendimento de 75,6% e manteve

desempenho apds cinco reutilizagdes.
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Arhzaf et al. (2024) investigaram o uso de hidrotalcitas calcinadas de Mg-Al para a
reacdo de condensacdo alddlica entre furfural e acetona, utilizando anions intercalados de
nitrato (HT-NO3), carbonato (HT-CO3) ou acetato (HT-CH3COO). Os catalisadores com anion
acetato (cHT-CH3COO) ou carbonato (cHT-CO3) demonstraram maior basicidade e atividade
catalitica. Entre eles, o cHT-CH3COO apresentou a maior seletividade para o produto F2A
(32%), superando o cHT-COs3 (18%). Além disso, os autores destacaram vantagens importantes

dos catalisadores de hidrotalcita, como baixo custo de sintese e alta estabilidade térmica.

No presente estudo, a zedlita foi selecionada como catalisador para a reagdo de
condensac¢do aldolica entre furfural e acetona, devido a sua comprovada eficiéncia catalitica,
conforme relatado por Choi et al. (2018) e Fang eu al. (2020). A metodologia reacional adotada
serd a descrita por Fang et al. (2020), utilizando o catalisador Ca/ZSM-5 e sua respectiva

cinética reacional.

Introduzido em 1756 por Cronsted, o termo "zeo6lita" refere-se a minerais naturais ou
sintéticos formados por aluminossilicatos hidratados de metais alcalinos e alcalino-terrosos.
Derivado do grego zeo (ebulir) e lithos (pedra), o nome alude ao vapor d'agua liberado quando
aquecidos. Uma caracteristica marcante das zeodlitas ¢ sua alta porosidade, formada por canais
e cavidades regulares (3-13 A), o que resulta em uma 4rea superficial interna significativamente

maior que a area externa (FOLETTO; KUHNEN; J OSE, 2000).

As zeolitas sdo amplamente reconhecidas como materiais ideais para encapsulamento,
devido a sua elevada estabilidade térmica e quimica, estrutura microporosa bem definida e
capacidade de incorporar diferentes tipos de sitios acidos, o que confere alta versatilidade
catalitica (CHO et al., 2018). Parte da familia pentasil, a ZSM-5, cujo nome deriva de Zeolite
Socony Mobil, possui abertura de poros de aproximadamente 5 A e se distingue pelo elevado
teor de silicio em sua composicdo (Si/Al > 15). Gragas a sua alta seletividade catalitica,
estabilidade térmica e resisténcia a condi¢des acidas, a zeodlita ZSM-5 ¢é amplamente utilizada
na industria e tem sido investigada em diferentes condi¢des de sintese para otimizagdo de suas
propriedades (FOLETTO; KUHNEN; JOSE, 2000). ZSM-5 é caracterizada por um sistema de
canais tridimensionais interconectados, alta area superficial externa e notaveis efeitos de
seletividade, propriedades que a tornam um material de destaque para diversas aplicacdes

cataliticas (SU et al., 2022).
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4.5 Simula¢do computacional

As ferramentas computacionais tornaram-se indispensdveis nos estudos modernos,
oferecendo insights sobre a funcionalidade de sistemas fisico-quimicos complexos e
possibilitando o desenvolvimento, a andlise e a otimizacdo desses sistemas (GARUD;

MARIAPPAN; KARIMI, 2019).

Em particular, a simulagdo computacional desempenha um papel central, podendo ser
aplicada tanto na etapa de construcdo do modelo quanto apds sua finalizagdo. Durante a
construcado, ela auxilia na investigagdo de aspectos especificos do comportamento do sistema,
permitindo avaliar a adequag¢ao do modelo proposto por meio da comparacao entre resultados
simulados e dados experimentais. Em modelos completos e validados, a simulacao fornece
informagdes valiosas sobre o comportamento do sistema, contribuindo para sua descricdo,

previsao e compreensao aprofundada (COBELLI; CARSON, 2019).

No contexto da engenharia quimica, uma representacdo precisa do design e das
operagdes de uma planta € essencial para aprimorar seu desempenho. Ferramentas de simulagao
como o Aspen Plus permitem modelar processos, proporcionando insights que auxiliam no
desenvolvimento de projetos mais eficientes € na otimizacdo operacional. A producao dos
fluxogramas de processos visa gerar os balancos de massa e energia necessarios para calcular
as demandas de matérias-primas, consumiveis, utilidades e energia (MONCADA; EL-

HALWAGI; CARDONA, 2013; ASPEN TECH, 2023).

O Aspen Plus destaca-se como uma solu¢do completa para resolver desafios criticos
de engenharia e operagdo ao longo do ciclo de vida de processos quimicos, sendo amplamente
reconhecido por seu extenso conjunto de dados de propriedades fisicas desenvolvido em
parceria com o National Institute of Standards and Technology (NIST) (ASPEN TECH, 2023).
Desta forma, o Aspen Plus ¢ amplamente utilizado na engenharia quimica para o
desenvolvimento de processos de producdo de diversos produtos, consolidando-se como uma

ferramenta essencial em simulagdes de processos (HAAS et al., 2006).
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4.6.1 Modelos termodinamicos

Modelos termodindmicos sdo ferramentas indispensaveis para a previsao de
propriedades fundamentais, como entalpia e equilibrio de fases. Eles se dividem em categorias,
incluindo equagdes de estado, coeficientes de atividade e modelos empiricos ou projetados para
sistemas especificos. A escolha do modelo adequado requer a consideragdo de varidveis como
condigdes de pressdo e temperatura, composicdo quimica do sistema e a disponibilidade de
dados experimentais. Esses modelos ndo apenas auxiliam na compreensao detalhada do
comportamento do sistema, mas também garantem que todas as reagdes simuladas respeitem o

estado de equilibrio (TILLMAN; DUONG; HARDING, 2012).

No contexto da simulagao, a selecao de modelos termodinamicos adequados € crucial
para interpretar o sistema de forma realista e garantir resultados confiaveis. Essa escolha tem
impacto direto na qualidade dos resultados e pode influenciar significativamente as conclusdes
de um estudo. Em alguns casos, ¢ necessario realizar etapas preliminares, como estimar
propriedades fisicas de componentes ausentes na biblioteca do software ou determinar
parametros com base em dados experimentais. Além disso, 0 modelo pode ser aplicado a todo
o fluxograma ou configurado para unidades especificas do processo, sendo que a personalizagao
das opcdes termodindmicas em nivel de unidade frequentemente aumenta a precisao dos
resultados. Assim, o uso de uma base termodinamica so6lida ¢ indispensavel para modelagens

avangadas e analises detalhadas (DIMIAN; BILDEA; KISS, 2014; WILHELMSEN et al.,
2017).

Modelos desenvolvidos para descrever propriedades termodindmicas de misturas
fluidas frequentemente utilizam dados experimentais de substancias puras e misturas bindrias
como base. Com essas informagdes, tornam-se capazes de prever propriedades de misturas mais
complexas. Entre os modelos mais utilizados estdo os baseados na energia de Gibbs em excesso,
como UNIQUAC e NRTL, além das equagdes de estado (EoS), que oferecem ampla
aplicabilidade e confiabilidade preditiva (JIRASEK et al., 2022). No presente trabalho, o

modelo termodindmico NRTL foi utilizado, visando o melhor comportamento do sistema.
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4.6.1.1 Modelo Non-Random Two Liquids (NRTL)

Originalmente desenvolvido por Renon e Prausnitz (1966 ¢ 1969), o NRTL foi criado
para aperfeicoar a equacdo de Wilson, viabilizando a descricdo simultdnea de equilibrios
liquido-vapor (VLE) e liquido-liquido (LLE), além de propriedades como calor de mistura e
coeficientes de atividade em misturas binarias e multicomponentes. Estudos comparativos
indicam que sua precisao na previsao da energia de Gibbs em excesso € superior a outros

modelos, ao considerar as diferencas entre dados experimentais e calculados (RENON, 1985).

O modelo NRTL, fornece uma abordagem empirica eficiente para descrever
equilibrios de fases. Esse modelo pode ser interpretado como uma equagao para representar a
energia de Gibbs em excesso em misturas multicomponentes, utilizando parametros ajustaveis

(RENON; PRAUSNITZ, 1968), como observado na Equacao 1.

E
g—=X1X2[ 21621, 112612 ] (Eq.1)

RT x1+x2G21 xotx1G12

O coeficiente de atividade presentes em uma mistura binéria, ¢ calculado pelo modelo
termodindmico, como apresentado nas Equacdes 2-5. As fragdes molares dos compostos sao
representados na equacao pelos termos X1 € x2. Os pardmetros de interagdo do modelo NRTL
desempenham um papel fundamental no processo de regressdo. Eles definem as interagdes
locais associadas a energia livre de Gibbs em excesso, utilizadas para calcular o coeficiente de

atividade y.

) Gy 2 112G12
Iy, =3 () (Eq.2)

_2 G 2 121621
Iy, =3 e 2 (Ea.3)
Gio=exp(-0,T12) (Eq.4)

Gy =exp(-0,1T71) (Eq.5)
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Sendo a o fator de aleatoriedade, e T o pardmetro de interagdo de energia binaria (Y1

et al., 2024). Os coeficientes de interagdo bindria (a;,T13, T21) S30 dependentes da
temperatura, € necessitam de um conjunto de parametros obtidos experimentalmente

(b12,byq, €12, C21,d12,d21, €12 € €21), onde sdo calculados pelas Equagdes 6 a 8.

b

T12=312+¥+612 . IH(T) +f12 LT (Eq6)
b

T21=321+%+621 . IH(T) +f21 .T (Eq7)

ajy=cjp+d;o(T-T™) (Eq.8)
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5. MATERIAL E METODOS

5.1 Simula¢do Computacional

A simulag@o do processo de produgdo dos intermediérios de combustiveis de aviagao
(FAc e F2Ac) a partir da reagdo de condensacdo alddlica entre furfural e acetona, utilizando
catalisador heterogéneo foi desenvolvida utilizando o simulador Aspen Plus, disponivel no
Laboratorio de Simulagdo, Projetos e Catalise do Departamento de Quimica na Universidade

Federal de Vigosa.

O processo de condensacdo aldodlica para a produgao de intermediarios de
biocombustiveis de aviagdo possui trés etapas principais: reacional, extracdo e separagao,
conforme ilustrado na Figura 11. A simulagdo computacional dessas etapas permite identificar
o0s pontos criticos do processo de producdo, além de possibilitar a otimizagao das fases, visando

a melhoria do desempenho e eficiéncia da planta quimica.

Figura 11: Diagrama de blocos das etapas principais proposta para a simula¢ao de producao

de intermediarios de biocombustiveis de avia¢ao

—Furfural—-|

_Acc?tona—p- Reacio Extracao Separacao
—AgUa——p]

—Catalisador— *

Reagentes em excesso
Solvente Solvente

I i

Fonte: Autora, 2025
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A simulacdo computacional foi estruturada em dois conjuntos de cendrios base. O
primeiro conjunto consistiu em duas simula¢des que consideraram a vazao massica original de
10957,7 kg/h seguindo a metodologia estabelecida por Yu et al (2020), porém, com diagrama
de fluxo de processos (PFD) diferentes. O segundo conjunto também incluiu duas simulagdes
com PFD diferentes, mas com um aumento de 25% na vazdo madssica original (vazdo
modificada: 13.697,1 kg/h). A varia¢ao da vazdo foi adotada com o objetivo de realizar uma
analise de sensibilidade, avaliando o impacto desse parametro no desempenho econdmico do

Processo.

Durante a execucao das simulacdes, foi necessario desenvolver um novo conjunto de
simulagoes, ajustando as configuracdes dos equipamentos para remover o liquido refrigerante
adicionado automaticamente pelo simulador na etapa anterior. Isso ocorreu porque, devido as
baixas pressdes em alguns equipamentos, como as colunas de destilagao, o simulador adicionou
Freon-12 para facilitar a condensacdo dos compostos. Nessas condigdes, a temperatura

necessaria para a condensacao era muito baixa, exigindo o auxilio de um fluido refrigerante.

Com essa modificagdo, eliminou-se uma varidvel que aumentava significativamente
os custos operacionais relacionados as utilidades. O novo conjunto possui as mesmas
configuragdes do conjunto anterior (duas simulagcdes com vazdes massicas originais ¢ PFD
diferentes, e duas simulacdes com vazdes massicas com acréscimo de 25% em cada reagente e
PFD diferentes). A Figura 12 exibe um fluxograma explicativo da metodologia proposta

referente as simulagdes realizadas.

Figura 12: Fluxograma de blocos referente a proposta metodologica das simulagdes

Simulacao base Simulacao modificada

Vazao massica Vazao massica Vazao massica Vazao massica
original aumento 25% original aumento 25%
Simulagao 1 Simulagao 2 Simulagao 5 Simulacéao 6
Simulagao 4 Simulagéao 3 Simulagéo 8 Simulagédo 7

Fonte: Autora, 2025
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Para atingir os objetivos deste trabalho, a pesquisa foi conduzida com base em dados
e parametros obtidos na literatura. Isso permite compreender o comportamento do sistema em
um ambiente industrial de larga escala, além de possibilitar a comparacao dos resultados com

cenarios propostos por outros estudos.

5.1.1 Configuracdo do ambiente de simulagdo
5.1.1.1 Especificacao dos componentes

O inicio da simulagdo da planta envolveu a escolha dos componentes relacionados ao
processo, abrangendo os reagentes e os solventes empregados. No simulador, foram inseridos
todos os componentes necessarios para as simulagdes, como reagentes, solventes e produtos,
exceto o catalisador, que ¢ considerado fixo no reator. Sua agdo ¢ contemplada diretamente nas
equagdes cinéticas e na energia de ativagao do proprio reator cinético, dispensando sua inclusao

como componente Scpar: ado.

Na corrente de entrada da matéria-prima no processo, foi inserida a fragdo massica de
cada reagente baseada nos experimentos conduzida por Fang et al. (2020), como apresentada

na Tabela 4. A vazdo massica de entrada adotada segundo Yu et al. (2020).

Tabela 4: Fragdes massicas dos reagentes na alimentagao

Componente Fracao massica
Furfural 0,474
Acetona 0,229

Agua 0,297

Fonte: Adaptado de Fang et al. (2020)
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5.1.1.2 Pacote Termodinamico

O modelo termodindmico NRTL (Non-Random Two-Liquid) foi adotado conforme a
metodologia proposta por Yu et al. (2020) e validado neste trabalho por apresentar o melhor
desempenho em comparacdo com outros métodos. Os parametros bindrios estimados pelo
simulador foram complementados pelos fornecidos pelo autor, denominados APV140 VLE-IG
e USER, respectivamente. Essa complementacgdo se fez necessaria, uma vez que o Aspen nao
disponibilizava todas as interagcdes essenciais para uma andlise robusta, exigindo o uso dos
parametros adicionais propostos pelo autor. No Apéndice A, sdo apresentados os valores dos

parametros binarios do modelo NRTL.
5.1.1.3 Cinética da reacao

A malha reacional adotada neste estudo segue a descrigao de Fang et al. (2020) e esta
representada na Figura 13. Com base nessa modelagem e na temperatura de reagdo empregada,
os parametros cinéticos fornecidos pelo autor, sob a acdo do catalisador heterogéneo Ca/ZSM-
5, sdo apresentados na Tabela 5. Os dados cinéticos do autor foram obtidos em um reator

batelada e, portanto, serdo utilizados no reator cinético apenas para fins de comparagao.

Figura 13: Rota de reacdo para a reacdo de condensagao alddlica

H 0

4-(2-Furil)-4-hidroxi-2-butanona  Furfural K3
(F-OH)

K1

K2

o
_{ + @/\o 1,4-pentadien-3-ona-1,5-di-2-furanil
(F2Ac)
Acetona Furfural
o) o]
WA * @/\0 K4

4-(2-furil)-3-buten-2-ona
(FAc) ou C8

Furfural

Fonte: Adaptado de Fang et al. (2020)
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Tabela 5: Parametros cinéticos da reagao

Ea (kJ/mol) ko (/min) R?
k1 22,1 35,5 0,98
k2 29,2 2876.,4 0,99
k3 41,9 37496,4 0,97
k4 10,4 0,485 0,99

Fonte: Fang et al. (2020)

Com base nas rotas de reacdo propostas pelo autor, cada etapa apresenta uma
dependéncia de primeira ordem em relagdo a concentragdo de cada reagente. A evolugdo
detalhada das concentragdes de reagentes e produtos € descrita pelas equagdes diferenciais (Eq.
9,10, 11,12 ¢ 13).

dcron

& ki. Cack- Crr-Ka.Cron-ks.Cron-Crr (Eq. 9)
dc;? ==ky. Cron-kq.Crac -Crr (Eq.10)
%: k3. Cron- Crrtks.Crac-Crr (Eq.11)
Lacamiace) ky. Cace-Crr (Eq.12)

dt

dCFurfural (FF) _

T K;. Cace- Crrtks.Cron-Crrtky. Cpac.Crp (Eq.13)

A energia de ativacdo (Ea) e o fator pré-exponencial (Ko) de cada etapa foram

calculados localmente de acordo com a equacao de Arrhenius (Eq.14).

Eq
Ink= =T +Ink, (Eq.14)
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5.1.1.4 Calculos de Conversdo, rendimento e seletividade

A metodologia de célculo do rendimento e da seletividade baseada nos atomos de
carbono foi adotada para permitir uma comparagdo direta com os resultados de Fang et al.
(2020). Como esse autor utilizou essa abordagem na apresentacdo dos resultados reacionais, a
mesma metodologia foi aplicada neste trabalho para assegurar a consisténcia na andlise e

comparacao dos dados.

Considerando a acetona o reagente limitante, a conversdo, rendimento e seletividade

dos produtos foram calculados através das Equagdes 15, 16 e 17 respectivamente.

Reagente inicial -Reagente final (Eq. 15)

Conversao (mol%)= Reagente inicial . 100%

. Atomos de carbono dos produtos
Rendimento (mol%)=- - .100%  (Eq. 16)
Atomos totais de carbono de furfural (t=0) e acetona (t=0)

. Atomos de carbono do produto
Seletividade (mol%) — - —. 100% (Eq. 17)
Atomos de carbono totais de furfural e acetona convertidos

5.1.2 Parametros utilizados nas etapas

5.1.2.1 Reagdo

A etapa reacional visa converter os reagentes (furfural e acetona) nos produtos de
interesse (FAc e F2Ac) por meio do catalisador heterogéneo Ca/ZSM-5, selecionado por sua
alta seletividade em reagdes cataliticas e estabilidade térmica e acida (Folleto et al., 2000). Para
a simulacao do processo, foram adotados os parametros de condi¢cdes operacionais e cinética
da reacgdo estabelecidos por Fang et al. (2020), que determinaram as constantes cinéticas por
meio de experimentos. As condi¢des operacionais consideradas foram: 2 horas de reagdo a 80

°C, com uma propor¢ao massica de furfural-acetona de 1:0,8.
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As reagdes inseridas no simulador (reator cinético) contemplaram as etapas da
condensacdo aldolica entre furfural e acetona, gerando o intermediario 4-(2-Furil)-4-hidroxi-2-
butanona (F-OH), como produtos finais, 4-(2-Furil)-3-buten-2-ona (FAc) e 1,4-pentadien-3-

ona,1,5-di-2-furanil (F2Ac), conforme descrito nas Reagdes 1, 2 e 3 respectivamente.

CsH40, (Furfural)+C;H4O (acetona)— CgH,;,0; (FOH) (Reagido 1)
Cngooz (FOH)—>C8H802 (FAC)+H2 (Reagﬁo 2)

CgHgOz (FAC)+ C5H402 (Furfural)—> C13H1003 (F2AC)+H20 (Reaqﬁo 3)

Embora a 4gua ndo participe diretamente como reagente no sistema reacional, ela pode
influenciar tanto a atividade catalitica quanto o equilibrio das reacdes envolvidas. Pode-se
sugerir que a atividade do catalisador Ca/ZSM-5 seja ativada pela formacao de Ca(OH)s,
derivada da hidratagdo de CaO na presenca de agua. Além disso, a presenca de dgua também
pode impactar o equilibrio da reacdo, alterando as conversdes dos reagentes e os rendimentos

dos produtos, uma vez que a agua ¢ gerada simultaneamente na reacao (FANG et al, 2020).

Conforme a rota de reacdo descrita por Fang et al. (2020) e ilustrada na Figura 12, uma
nova reacdo foi adicionada ao reator, com o objetivo de incorporar as constantes cinéticas
calculadas pelo autor no ambiente de simulagdo. Nessa etapa, o intermediario (F-OH) reage

com o furfural, formando o produto F2Ac por uma rota paralela (Reagao 4).

CsH,0, (Furfural) +CgH,,0; (FOH)— C,3H,,0; (F2Ac)+2H,0 (Reagdo 4)
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5.1.2.2 Extragdo

Como relatado por Shao et al. (2023), os condensados de acetona e furfural sdo solidos,
0 que torna necessario o uso de solventes para melhorar a transferéncia de massa nas reacdes
de condensagdo alddlica e facilitar a separagdo dos produtos dos reagentes em excesso. O
metanol foi selecionado como solvente por suas propriedades organicas e seu potencial para
otimizar a separacao (Huber et al., 2005). Além disso, os produtos gerados tém rendimento
superior em solventes organicos em comparagdo com solventes aquosos, devido a baixa

solubilidade dos condensados na fase aquosa (SHAO et al., 2023).

Neste trabalho, utilizou-se a metodologia proposta por Yu et al. (2020), porém foi
necessaria uma modificagdo no equipamento para otimizar a etapa e facilitar a separagao dos
produtos. Assim, foi empregada uma coluna de extragdo, cujos pardmetros operacionais foram:
vazao de metanol (kg/h), temperatura de 25 °C e pressao de 1,01 bar. A vazao de metanol varia

de acordo com a necessidade de cada cenario.

5.1.2.3 Separacdo

A escolha do método de separacdo em processos industriais considera fatores
econOmicos, nivel de pureza e eficiéncia de recuperagdo do produto, além de variaveis como
capacidade planejada e composi¢ao da alimentagdo. Neste trabalho, colunas de destilagao foram
empregadas para separar os produtos de interesse e recuperar os reagentes em excesso por meio

de reciclos (BERNARDO; DRIOLI; GOLEMME, 2009).

O processo de separagdo proposto inicia-se apoOs a etapa de extragdo. Para essa etapa,
foram desenvolvidos dois processos de separacdo diferentes. O primeiro, apresentado na Figura
17, abrange os cenarios 1, 2, 5 e 6, enquanto a segunda versao, ilustrada na Figura 18, contempla
os cenarios 3, 4, 7 ¢ 8. As duas versdes possibilitam analisar o impacto da quantidade de
equipamentos ¢ da configuracao das colunas na analise econdmica do processo. Uma vez que,

os parametros sdo alterados de acordo com a vazao de alimentagdo do processo.
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Figura 14: Diagramas de blocos do fluxo de processos cenarios 1,2,5¢ 6

—y—Reciclo MOH—

Coluna de H20
destilacdo 2
Coluna de \—,—Recicll_?zzF_..
destilagéo 1
P — 3
—FF—> L H20 residual—e
MOH Coluna de
FAc F2AC destilagéo 3
FaAc F-OH L Produtos—*
F-OH H20
H20
Coluna de

destilacéao 4

Fonte: Autora, 2025

No primeiro processo, os produtos sdo separados do furfural e do metanol por
destilagdo (coluna de destilacdo 1). Em seguida, os produtos passam por outra coluna para
remover a agua e atingir uma pureza superior a 90% (coluna de destilagdo 2). O topo da primeira
coluna, contendo furfural e metanol, ¢ enviado para uma nova etapa de destilagdao. Nessa fase,
o furfural ¢ separado e retornado a alimentacdo como reciclo (coluna de destilagdo 3). O
metanol passa por mais uma destilagdo para remover a dgua residual e, entdo, ¢ enviado de volta
a coluna de extracdo como reciclo (coluna de destilagao 4). As dguas residuais sdo direcionadas

para tratamento, mas essa etapa nao sera considerada no presente trabalho.
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Figura 15: Diagramas de blocos do fluxo de processos cenarios 3, 4, 7 ¢ 8

Fa .,

\
Produtos+Hz20O

FAC—p Splitter
F2Ac
F-OH Produtos—m-

H20
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destilagao 1

I\.fIFéJ:H MOH+ Coluna de H20

EAc FE destilagao 2

F2Ac H20 Reciclo FF—™
F-OH H20

H20 <«—MOH

Coluna de
destilagéo 3

1420 residual

Fonte: Autora, 2025

Na segunda versdo do diagrama de fluxo de processos, assim como na primeira, 0s
produtos sdo inicialmente separados do furfural e do metanol por destilagdo. Na sequéncia, a
corrente de fundo contendo os produtos passa por um splitter, que direciona uma fragdo massica
dessa corrente de volta para a coluna de destilacdo. O objetivo dessa reciclagem € concentrar o
produto FAc, que anteriormente apresentava dificuldades de separacdo devido a sua baixa
concentragdo e ao elevado teor de d4gua. Com essa etapa adicional, foi possivel aumentar a
concentracdo do FAc e facilitar sua separacao da dgua, resultando em uma corrente de produto

com menor teor de dgua e pureza superior a 98%.

A fracdo massica direcionada pelo splitter foi definida de modo que, apos retornar a
coluna de destilagao, os resultados finais permanecessem proéximos aos obtidos em simulagdes
com o PFD-1, que utilizam uma coluna de destilagdo a mais para essa etapa. Essa escolha

assegura a coeréncia dos resultados.
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5.2 Analise Econdomica

De acordo com Peters et al. (2003), realizar a analise econdmica de um fluxograma de
processo € crucial para selecionar as condigdes mais favoraveis para a industria, ja que o
objetivo principal de qualquer projeto ¢ garantir sua viabilidade técnico-economica. Essa
analise considera os custos de equipamentos, construcao e operagdo, incluindo matérias-primas,
servicos publicos e saldrios dos operadores. Além disso, deve avaliar a viabilidade futura do
processo, considerando possiveis mudangas nos custos operacionais, nos pregos dos produtos e

nas regulamentacdes governamentais.

Portanto, a andlise econdmica deste estudo foi conduzida com base nas metodologias
apresentadas por Peters et al. (2003) e Turton et al. (2009), utilizando planilhas eletronicas como
ferramenta principal, onde os valores sdo divididos em abas. Os custos com equipamentos e
utilidades foram estimados a partir das simulagdes realizadas no software Aspen Plus Economic

Analyzer.

Para avaliagcdo econdmica das simulagdes, considerou-se uma capacidade operacional
da planta de 7.920 horas por ano, correspondente a 330 dias de operagdo anuais, com tempo de
vida util de 15 anos. A taxa de retorno sobre o investimento foi estabelecida em 15% ao ano,

enquanto o periodo de retorno esperado (payback) foi definido em 3,6 anos Peters et al. (2003).

Os valores inseridos nas planilhas foram organizados em abas, conforme descrito a seguir:

“Custo fixo de capital”, o custo dos equipamentos utilizados no processo, a fim de calcular

o investimento de capital fixo e capital de giro.

"Matéria-prima", abrange os precos de venda dos produtos e os custos das matérias-primas
empregadas na simulagdo, juntamente com as respectivas vazoes requeridas. A Tabela 6 traz
os custos das matérias-primas, do solvente e do catalisador utilizados nos processos, com

valores obtidos na literatura. Para o catalisador, foi considerada uma substitui¢do anual.

“Produtos”, foi adicionado o preco dos produtos com suas respectivas quantidades

produzidas.

“Mao-de-obra” ¢ inserido o custo com operadores do projeto, sendo considerado a

quantidade de turnos por dia, média salarial e nimeros de funcionarios por turno.
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“Utilidades” ¢ informado as utilidades do processo, bem como seu custo unitario € consumo

anual, de acordo com suas respectivas unidades.

“Lucro anual” ¢ calculado através dos dados fornecidos nas outras abas, a receita liquida,

bem como os custos operacionais do projeto e fluxo de caixa liquido.

“Fluxo de caixa” é calculado o fluxo de caixa, bem como calculos de rentabilidade como,
tempo de retorno do investimento (Payback), taxa interna de retorno (TIR) e valor presente

liquido (VPL).

Tabela 6: Precgos estimados dos materiais utilizados no processo

Material Preco ($/kg) Referéncia
Furfural 1,4 (LANGE, 2024)
Acetona 0,97 (PENG et al., 2021)
Agua 0,0004 (XIE; LI; ZHANG, 2023)
Metanol 0,43 (INTRATEC, 2019)
Ca/ZSM-5 25 (ANEKWE et al., 2024)

5.3 Analise de Risco e Incertezas

Diversos fatores associados a avaliagdo econdmica estdo sujeitos a risco e incertezas.
Entre eles, destacam-se o custo da matéria-prima, que pode variar de acordo com o mercado
global, e as incertezas relacionadas a producao, que podem impedir a realizagdo da quantidade
planejada. Esses fatores incluem atrasos na obtengdo de matérias-primas, variagdes nos
rendimentos produtivos, falhas em equipamentos, limita¢cdes nos prazos de entrega e decisdes
sobre o estoque. As incertezas impactam o desempenho das cadeias de suprimentos e, portanto,

devem ser consideradas nas tomadas de decisao (AWUDU; ZHANG, 2012).
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Uma técnica amplamente utilizada para andlise de risco e incertezas ¢ Simulagao de
Monte Carlo. Essa técnica estatistica ¢ aplicada na previsdo de resultados com base na
variabilidade de dados de entrada e na incerteza dos parametros do sistema. Esses dados sao
modelados a partir de distribuigdes probabilisticas ou conjuntos especificos de valores. O
método se apoia em amostragens repetidas, permitindo que os pardmetros e variaveis do modelo
assumam valores distintos em cada execu¢do (KISSELL, 2021). Essa abordagem enriquece e
complementa as analises convencionais, analisando a dispersao dos resultados e a probabilidade
de ocorréncia de diferentes cenarios (KISSELL, 2021; PAXTON et al., 2001; SINGH;
PARMAR; KUMAR, 2024).

Neste estudo, a Simulacdo de Monte Carlo foi utilizada para avaliar as incertezas na
viabilidade econdmica do processo em cada uma das simulacdes propostas. Para isso, foram
utilizadas planilhas eletrOnicas previamente adaptadas para gerar valores aleatdrios com base
nas distribui¢cdes de probabilidade. Foram analisadas duas variaveis: o Valor Presente Liquido
(VPL) do projeto e o Custos operacionais, considerando trés dados de entrada: o custo das
matérias-primas (furfural e acetona) e a capacidade de producdo. O furfural e acetona foram

selecionados devido ao seu alto custo € consumo no processo produtivo.

Para as andlises de risco relacionadas a variagdo do custo das matérias-primas, foi
considerada uma variagao de £20% nos valores do furfural e da acetona, conforme os dados
apresentados na Tabela 7. Quanto a anélise de risco em fun¢do da capacidade de producao,
foram considerados valores que variam +20% da capacidade estimada de acordo com cada

simulacdo realizada. As Tabelas 7 e 8 reinem os valores utilizados nas analises por Monte

Carlo.
Tabela 7: Variagao do custo da matéria-prima
Valor inferior Valor provavel Valor superior
Furfural ($/kg) 1,12 1,4 1,68

Acetona ($/kg) 0,78 0,97 1,16
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Para calcular a varia¢do da capacidade de producao, utilizou-se o consumo de furfural,
assumindo que este insumo ¢ o fator econdmico dominante. O furfural ¢ utilizado em maior
propor¢ao no processo, o que o torna o principal indicador para vincular a capacidade produtiva

ao consumo de matéria-prima.

Além disso, por ter um custo unitario mais elevado, o furfural representa a maior parte
dos custos varidveis das matérias-primas. Dessa forma, analisar a capacidade de producao com

base no consumo de furfural permite avaliar o impacto econdomico mais significativo.

Tabela 8: Variacao na capacidade de producao

Valor inferior Valor provavel Valor superior

Consumo Furfural

(kg/h)

32,77 40,97 49,16
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6. RESULTADOS E DISCUSSOES
6.1. Especificacdo dos componentes utilizados nas simulacdes

Na Tabela 9, estao apresentados os compostos incluidos no ambiente de simulagao do

Aspen Plus, juntamente com os respectivos nomes utilizados para o desenvolvimento da

simulagao.
Tabela 9: Lista dos compostos utilizados na simulacao
Componente Tipo Banco de dados do Aspen Plus
Furfural Convencional FURFURAL
Acetona Convencional ACETONE
Agua Convencional WATER
Metanol Convencional METHANOL
F-OH Definido pelo usuario -
FAc Convencional 4-(2-FURYL) -3-BUTEN-2-ONE
F2Ac Convencional DIFURFURYLIDENEACETONE

Fonte: Autora, 2025

Conforme relatado por Yu et al. (2020), o Aspen Plus possui um extenso banco de
dados que lista varias propriedades fisicas de componentes e misturas. No entanto, se algum
componente ndo estiver disponivel — como ocorreu com o produto intermedidrio da reagao,
FOH —, ele pode ser inserido pelo usuario, sendo considerado ndo convencional, tendo suas

propriedades estimadas pelo simulador.

6.2 Diagramas de fluxo de processos (PFD)

Como mencionado anteriormente, as simula¢des base e as modificadas utilizam dois
modelos de diagramas PFD. Um que abrange os cendrios 1, 2, 5 e 6 (Figura 16), e outra para os

cenarios 3, 4, 7 ¢ 8 (Figura 17).

Embora os diagramas PFD sejam idénticos dentro de cada grupo de cenarios (1, 2, 5, 6;
3,4,7 e 8), os resultados de separacao dos produtos e a vazao massica de reciclo variam. Essas
diferencas sdo causadas pelas vazdes de entrada caracteristicas de cada cendrio e pela

configura¢ao dos equipamentos.



&<

B-06
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MX-04 Misturador 4 TC-02 Trocador de calor 2 CD-05 Coluna de destilagdo 5
B-01 Bomba 1 TC-03 Trocador de calor 3 CE-01 Coluna de extragéo 1
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Figura 17: Diagrama PFD-2 para os cendrios 3,4, 7 ¢ 8
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TAG dos equipamentos
MX-01 Misturador 1 B-06 Bomba 6 V-02 Vialvula 2
MX-02 Misturador 2 TC-01 Trocador de calor 1 CD-01 Coluna de destilagdo 1
MX-03 Misturador 3 R-01 Reator 1 CD-02 Coluna de destilagdo 2
B-01 Bomba 1 TC-02 Trocador de calor 2 CD-03 Coluna de destilagdo 3
B-02 Bomba 2 TC-03 Trocador de calor 3 CD-04 Coluna de destilagdo 4
B-03 Bomba 3 TC-04 Trocador de calor 4 CE-01 Coluna de extragdo 1
B-04 Bomba 4 TC-05 Trocador de calor 5 FS-01 Splitter 1
B-05 Bomba 5 V-01 Valvula 1
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6.3 Reacio

Em todos os cenarios simulados, as condi¢des reacionais foram mantidas constantes
(pressao, temperatura e tempo de residéncia) para obtengdo dos produtos finais: 4-(2-Furil)-3-
buten-2-ona (FAc) e 1,4-pentadien-3-ona,1,5-di-2-furanil (F2Ac). O diagrama PFD desta etapa

também foi mantido igual para todos os cendrios.

A etapa reacional (Figura 18) inicia-se com a mistura das matérias-primas (furfural,
dgua e acetona) no misturador MX-01. Essa mistura ¢ entdo bombeada (B-01) e aquecida no
trocador de calor (TC-01) até atingir as condi¢des operacionais, sendo em seguida enviada ao
reator cinético (R-01), onde ocorre a reacao de condensacao alddlica. O reator opera a 80 °C,
20 bar e tempo de residéncia de 2 horas, conforme metodologia proposta por Fang et al. (2020).
Para fins de simulacdo, considerou-se que o catalisador ja esta fixo no interior do reator. Apos
a reacdo, a mistura reacional passa por uma valvula de reducdo de pressao (V-01) para

despressurizar a corrente até 1,01 bar.

Figura 18: Diagrama PFD da etapa de reagado

Fonte: Autora, 2025

Os resultados calculados de conversao, rendimento e seletividade foram semelhantes

em todos os cenarios analisados, conforme detalhado na Tabela 10.
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Tabela 10: Resumo dos resultados de conversdo rendimento e seletividade para os

cenarios produzidos

Conversao Rendimento (%) Seletividade (%)

FAc F2Ac FAc F2Ac
Cenario 1 74% 19,94 71,25 21,85 78,09
Cenario 2 74% 19,93 71,26 21,84 78,09
Cenario 3 74% 19,93 71,25 21,84 78,09
Cenario 4 74% 19,93 71,26 21,84 78,09
Cenario 5 74% 19,95 71,25 21,88 78,09
Cenario 6 74% 19,95 71,28 21,86 78,10
Cenario 7 74% 19,93 71,26 21,84 78,09
Cenario 8 74% 19,93 71,27 21,83 78,10

Fonte: Autora, 2025

Os resultados apresentaram grande similaridade entre os cendrios avaliados, o que
pode ser explicado pelo uso dos mesmos dados cinéticos, além de pardmetros operacionais e de
reacdo idénticos, como temperatura, pressao, tempo de residéncia e razdo molar entre os
reagentes no reator. De mesmo modo, como a vazao de entrada e o tempo de retengdo foram
mantidos constantes, os valores de conversdo permaneceram inalterados. As pequenas

diferencas observadas sao atribuidas as variagdes nos fluxos de reciclo de cada simulagéo.

Fang et al. (2020) relataram uma conversao de 87,5% para a acetona, com rendimentos
de 38,4 mol% para FAc e 60,2 mol% para F2Ac, ao investigar a reagdo de condensagao alddlica
em escala laboratorial para a producdo de intermediarios de combustiveis, avaliando diferentes

condicdes de reacao.

No presente trabalho, a conversdo média da acetona foi de 74%, com rendimentos
médios de 19,94 mol% para FAc e 71,26 mol% para F2Ac. A seletividade média obtida foi de
21,85% para FAc e 78,09% para F2Ac. A Tabela 11 apresenta uma comparacdo detalhada entre
os resultados deste trabalho e os de Fang et al. (2020).
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Tabela 11: Comparacdo dos resultados médios de conversdo rendimento e seletividade

Conversao Rendimento (%) Seletividade (%)
FAc F2Ac FAc F2Ac
Fang et al. 87,5% 38,4 60,2 40,0 60,0
(2020)
Autora 74% 19,94 71,26 21,84 78,09

Fonte: Autora, 2025

Observa-se que tanto o rendimento quanto a seletividade para o produto FAc foram
inferiores aos relatados por Fang et al. (2020). No entanto, o rendimento e a seletividade para

o principal produto de interesse, F2Ac, foram superiores aos obtidos pelo autor.

Essas diferencas estdo associadas a presenca do reciclo nas simulagdes, que contribuiu
para o aumento na conversao dos reagentes, favorecendo a formacao dos produtos desejados, e
também ao fato dos resultados obtidos pelo autor serem providos de um reator batelada, desta
forma, os resultados se mostraram diferentes, quando aplicados ao reator cinético. Destaca-se

que o uso dos dados cinéticos do autor no presente trabalho tem apenas fins comparativos.

Os resultados obtidos nas correntes finais dos produtos variaram entre os cendrios,
refletindo as diferentes caracteristicas e configuracdes adotadas em cada caso. Dessa forma, foi
possivel avaliar a influéncia das vazdes de entrada (original ou modificada) e dos diagramas de

fluxo de processos na produtividade e na viabilidade economica do sistema.

6.4 Extracao e separaciao da acetona

Assim como na etapa reacional, o processo de separagdao da acetona e a extragdo dos
produtos com o solvente ¢ igual para todos os cendrios apresentados. Deste modo, apds a etapa
reacional, a mistura ¢ direcionada para a coluna de destilagdo (CD-01), onde ocorre a remogao
da acetona residual, permitindo seu reaproveitamento. A separagdo da acetona antes da etapa
de extracao foi escolhida devido ao azeotropo formado entre a acetona e o metanol, responsavel
por facilitar a separagdo dos produtos e reagentes nas colunas de destilagdo, simplificando o

Processo.
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A mistura segue para a extrag@o liquido-liquido no extrator CE-01, onde o solvente ¢
adicionado para a extracdo dos produtos de interesse. Em seguida, passa pelas colunas de

destilagcdo para a separagdao dos componentes.
6.5 Apresentacio dos cenarios

Os cenarios base (1 a 4) deram origem aos cenarios modificados (5 a 8). Durante a
analise, verificou-se que o custo elevado do refrigerante Freon-12, utilizado nos processos,
poderia ser eliminado. Essa mudanca viabilizou ajustes na configura¢do dos equipamentos,
permitindo uma comparagdo entre os processos tanto em termos de produg¢do quanto em

aspectos economicos.

As diferencas entre os cenarios avaliados estio relacionadas principalmente as vazoes
de entrada no processo. As vazdes originais, de 10.957,7 kg/h, foram ampliadas em 25%, o que
resultou em variacdes nas producdes de FAc e F2Ac. Além disso, uma distingao relevante, ja
detalhada nos diagramas PFD, ¢ a associacdo dos cenarios aos respectivos diagramas. Os
cenarios 1, 2, 5 e 6 estdo associados ao PFD-1 (Figura 16), enquanto os cenarios 3, 4, 7 ¢ 8
estao vinculados ao PFD-2 (Figura 17). A seguir, sao descritos os detalhes de cada cenario,

juntamente com as respectivas produgdes de FAc e F2Ac.

6.5.1 Cenarios com Liquido Refrigerante (1 a 4)
e Cenirio 1:

Vazao padrao de 10.958,7 kg/h. Produgao final de 1.355,79 kg/h de FAc e 4.695,39 kg/h
de F2Ac. O PFD utilizado ¢ apresentado na Figura 16. A vazdo ligeiramente maior se

deve ao reciclo de FAC que volta na corrente de FF com aproximadamente 1 kg/h.

e Cenario 2
Vazao ampliada para 13.697,1 kg/h (+25%). Producao aumentada proporcionalmente
para 1.695,12 kg/h de FAc e 5.869,48 kg/h de F2Ac. O mesmo PFD do cenério 1 foi

mantido.

o Cenario 3:
Vazao ampliada para 13.697,1 kg/h. Alteragdes no PFD (Figura 17) reduzindo a
necessidade de equipamentos, mantendo a producao de 1.695,52 kg/h de FAc e
5.869,23 kg/h de F2Ac. Fracao massica Split (FS-01): 0,005.
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e Cenario 4:
Vazao padrao de 10.957,7 kg/h. PFD modificado semelhante ao do cenério 3.
Producdo final de 1.356,34 kg/h de FAc e 4.695,49 kg/h de F2Ac. Fracao maéssica
Split (FS-01): 0,002.

6.5.2 Cenarios sem Liquido Refrigerante (5 a 8)

e Cenario 5
Vazao de 10.961,1 kg/h. Retirada do Freon-12, mantendo o PFD do cenario 1.
Producao final de 1.353,77 kg/h de FAc e 4.695,39 kg/h de F2Ac. A vazdo

ligeiramente maior do padrdo, se deve ao reciclo de FAc que retorna pela corrente FF.

e Cenario 6:
Vazao ampliada para 13.700,9 kg/h. PFD-1, semelhante ao cendrio 2, porém sem
liquido refrigerante. Producgao final de 1.689,90 kg/h de FAc e 5.871,01 kg/h de F2Ac.
Semelhante ao cenario 5, a vazao maior se deve ao reciclo da corrente FF contendo

residuos de FAc.

e Cenario 7:
Vazao ampliada para 13.697,1 kg/h. PFD-2 sem Freon-12. Producao final semelhante
ao cenario 3, com 1.695,42 kg/h de FAc e 5.869,37 kg/h de F2Ac.

e Cenario 8:
Vazao padrao de 10.957,4 kg/h. PFD do cenario 4, sem liquido refrigerante. Produgao
final de 1.355,78 kg/h de FAc e 4.695,92 kg/h de F2Ac. Fragao massica Split (FS-01):
0,002.

A corrente final do processo, contendo os produtos da reacdo, inclui uma pequena
fracdo do intermediario da reacdo (FOH) e agua residual ainda presente no fluxo final. Esse
fluxo, medido em galdes, representa a totalidade da corrente final do processo. Todos os
cendrios analisados apresentaram uma pureza superior a 98%, sendo calculados através da

Equacao 22.

Pureza (%)=( ), Fragdes massicas dos produtos FAc e F2Ac)*100 (Eq.22)
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Pode-se observar que o aumento da vazao em 25% elevou a producao de FAc e F2Ac
em todos os cenarios propostos. De forma semelhante, a modifica¢cdo no diagrama PFD para os
cenarios 3, 4, 7 ¢ 8 mostrou uma redug¢ao no nimero de equipamentos, sem impacto negativo

significativo na eficiéncia de produgao.

Nos cenarios modificados, a retirada do liquido refrigerante (cenarios 5 a 8§)
demonstrou que a auséncia do Freon-12 ndo comprometeu o rendimento, reduzindo custos
operacionais. Uma excecdo foi o cenario 6, que apresentou uma diferenga ligeiramente menor

na produgdo de F2Ac.

O balango de massa e energia do reator para todos os cenarios esta apresentado no
Apéndice C. Nos cenarios analisados, as correntes S3 e S4 possuem parametros de pressao e
temperatura constantes, sendo 80°C e 20 bar, respectivamente. Os paradmetros operacionais
utilizados para a configura¢do das colunas de destilacdo e do extrator para cada cenario

proposto, estdo descritos no Apéndice D.

6.6 Analise economica

Apos a obten¢do dos resultados das simulagdes computacionais para os diferentes
cenarios propostos, torna-se essencial avaliar a viabilidade economica do processo. A analise
econOmica permite identificar os custos envolvidos e auxiliar na selecdo do cenario mais

eficiente, considerando tanto a produtividade quanto os aspectos financeiros do projeto.

A analise econdmica ¢ essencial para determinar a condi¢cao mais vantajosa € comparar
os diferentes cenarios avaliados. A influéncia da variacdo da vazao de entrada e das
configuragdes das etapas de separagdo, estabelecidas pelos diagramas de fluxo de processos

(PFD), reflete diretamente nos custos finais e na receita do projeto.
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6.6.1 Custo fixo de capital

Antes de iniciar a operagdo de uma planta industrial, ¢ necessario um investimento
significativo para aquisicdo de equipamentos, terrenos, instalagdes de servigo e conclusao da
construgdo, incluindo tubulagdes, controles e sistemas de suporte. O investimento de capital
total (TCI) é composto pelo capital de giro (WC), destinado as operagdes, e pelo investimento
de capital fixo (FCI), necessario para instalacdes e infraestrutura. O FCI ¢ dividido em custos
diretos, que englobam aquisicdo de equipamentos, instalagdo, instrumenta¢ao e controle,
tubulagao, sistemas elétricos, construcao e melhorias no terreno; e custos indiretos, que incluem
despesas com engenharia, construgao, taxas legais, contratagcdo, contingéncias, nao diretamente

ligados a produgao (Peters et al., 2003).

No Apéndice E (Tabelas de 1E-8E), sao apresentadas as tabelas de custo fixo de capital
aplicadas aos cendrios avaliados. Os custos dos equipamentos estimados pelo Aspen Plus foram
utilizados para calcular os percentuais dos custos diretos e indiretos associados ao

processamento de fluidos.

A Figura 19 apresenta um resumo dos resultados de investimento de capital para todos
os cenarios avaliados. Observa-se que os cendrios associados ao diagrama PFD 2 (cenarios 3,
4, 7 e 8) apresentam um investimento de capital inferior em comparacao aos demais. Podendo

constatar que as modificagdes auxiliaram no investimento final do projeto.

Figura 19: Investimento de capital total
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Fonte: Autora, 2025
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6.6.2 Matéria-prima

O custo anual das matérias-primas foi calculado com base no consumo total e nos
valores unitarios correspondentes. No Apéndice F, sao detalhados os consumos e custos anuais
de cada matéria-prima, solvente e catalisador para os diferentes cendrios avaliados. Os
principais componentes responsaveis pelos maiores gastos anuais sao furfural e acetona, como

descrito na Tabela 12.

Tabela 12: Comparativo do custo anual com matéria-prima e solvente (MM $/ano)

Custo anual com matérias-primas (MM $/ano)
Furfural Acetona Agua Metanol Catalisador Y (MM §)

Cenario 1 57,35 14,24 0,0002 0,0016 0,0270 71,62
Cenério 2 71,69 17,80 0,0001 0,0007 0,0338 89,53
Cenério 3 71,69 17,80 0,0004 0,0010 0,0338 89,53
Cenério 4 57,35 14,24 0,0001 0,0005 0,0337 71,63
Cenario 5 57,35 14,24 0,0002  0,0016 0,0270 71,62
Cenario 6 71,69 17,80 0,0001 0,0010 0,0338 89,52
Cenario 7 71,69 17,80 0,0004  0,0008 0,0338 89,53
Cenario 8 57,35 14,24 0,0001 0,0005 0,0270 71,62

Fonte: Autora, 2025

Os custos com furfural, 4gua e acetona permanecem constantes nos cenarios com
vazodes de entrada semelhantes, tanto nas vazdes originais (1, 4, 5 e 8) quanto nas aumentadas
em 25% (2, 3, 6 ¢ 7). Por outro lado, o custo do solvente metanol varia entre os cenarios. Essa
variagdo pode ser atribuida as diferencas nas configuragcdes de cada cenario, incluindo a
corrente de entrada, configuracao de equipamento ou o diagrama PFD adotado, o que resulta
em demandas distintas de solvente. Os cendrios 4 ¢ 8 apresentam os menores custos associados

a0 metanol.
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6.6.3 Produtos

Apos as simulacdes, as quantidades dos produtos obtidas na corrente final do processo
foram inseridas na planilha, na aba "Produtos". O valor de venda dos produtos dessa corrente

foi calculado considerando um payback descontado fixo de 3,6 anos.

Essa abordagem foi adotada devido a auséncia de separacao individual dos produtos na
corrente final. Assim, o valor de venda reflete o total da corrente final para cada cenario com
payback fixo, levando em conta os resultados obtidos na planilha, incluindo custos com
utilidades, matérias-primas, investimento fixo de capital e fluxo de caixa. Na Tabela 13 ¢
exibido o pre¢o unitario de venda dos produtos, bem como a producao e receita obtida em cada

cenario apresentado.

Tabela 13: Resultados produtos FAc e F2Ac em cada cenario

FAc/F2Ac
$/gal Producdo MM gal/ano Receita (MM $/ano)
Cenario 1 16,82 9,39 157,88
Cenario2 14,90 11,78 175,52
Cenario3 13,89 11,77 163,47
Cenario4 14,56 9,27 134,99
Cenario5 16,80 9,41 158,02
Cenario 6 15,34 11,76 180,37
Cenario 7 13,59 11,79 160,26
Cenario 8 15,96 9,27 147,96

Fonte: Autora, 2025

Os cendrios com vazdes de entrada maiores apresentam, como esperado, uma
producao e receita anual mais elevadas. O cenario 6 destacou-se como o de maior receita anual
entre as simulacdes com vazdes aumentadas em 25%. No entanto, ele também apresentou o
preg¢o unitario mais alto, o que pode reduzir sua competitividade. Por outro lado, os cendrios 2
e 3, embora tenham uma produtividade préxima a do cendrio 6, ofereceram precos unitarios
menores € uma receita anual intermediaria, tornando-se opgdes interessantes em termos de

equilibrio entre producao e custo.
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Entre os cendrios com as vazoes de entrada originais (1, 4, 5 e 8), o cenario 4 mostrou-
se 0 menos vantajoso, apresentando menor receita total ($134,99 MM/ano), reflexo de sua baixa
producdo. Em um panorama geral entre todos os cenarios analisados, o 7, 2 e 3 se destacaram
por combinarem boa produgdo, receita significativa e precos unitdrios competitivos,
despontando como os mais promissores. Vale destacar que cada cenario possui configuragdes

especificas, o que influencia diretamente seus resultados.

6.6.3.1 Preco minimo de venda

O indicador mais apropriado para avaliar a competitividade economica de um
biocombustivel e permitir comparagdes diretas com outros produtos e rotas de producdo ¢ o
Preco Minimo de Venda de Combustivel de Aviagdo (MJSP). Esse parametro ¢ calculado
ajustando iterativamente o custo do combustivel de aviacao até que o valor presente liquido
(VPL) seja igual a zero, considerando uma taxa de desconto previamente definida (DETSIOS
etal., 2024a). Desta forma, o pre¢go minimo de venda (MSP) foi calculada para todos os cenarios
propostos, considerando um payback descontado pré-estabelecido de 3,6 anos. A Tabela 14,

exibe os resultados alcangados.

Tabela 14: Prego minimo de venda (MSP)

MSP (USD/gal)
Cenario 1 14,43
Cenario 2 13,26
Cenario 3 12,74
Cenario 4 13,19
Cenario 5 14,36
Cenario 6 13,50
Cenario 7 12,47
Cenario 8 13,91

Fonte: Autora, 2025
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Podemos observar que o cendrio 7 apresenta o0 menor MSP com um valor de 12,47
USD/gal, seguido pelo cenario 3. Ambos possuem a mesma vazao inicial e compartilham o
mesmo diagrama de fluxo de processos (PFD). A unica diferenca significativa estd na
configuragdo dos equipamentos na fase de separacdo, sendo que o cenario 7 ndo utiliza liquido
refrigerante em suas utilidades. Apesar da pequena diferenga no MSP entre os cendrios, essa
variacao resulta em um impacto financeiro significativo, estimado em 3,18 milhdes de dodlares
anuais, considerando a producao total do cenario 7. No entanto, outras analises econdmicas e
de riscos devem ser levadas em consideragdo, para compreender o impacto dessas diferengas,

e revelar o melhor cenario.

Outros autores investigaram a reacao de condensacao aldolica entre furfural e acetona
para produzir intermediarios destinados a biocombustiveis. Bond et al. (2014) calcularam o
preco minimo de venda de hidrocarbonetos de combustiveis de aviacdo em 4,75 USD/gal,
utilizando intermedidrios obtidos por condensacdo aldolica de furfural e acetona a partir de
biomassa. Os autores analisaram a integracao de diferentes tecnologias de processamento de

biomassa para maximizar seu aproveitamento.

Estudos mais recentes, como o de Olcay et al. (2018), relataram uma faixa de prego
entre 1,00 e 6,75 USD/gal. Nesse estudo, os autores simularam modelos de biorrefinarias que
convertem madeira de bordo vermelho utilizando um conjunto de tecnologias em fase aquosa
(APP) para produzir produtos quimicos, como furfural, e combustiveis liquidos, como

combustivel de aviagao e diesel.

Apesar de apresentarem MSPs bem menores do que o encontrado no presente trabalho,
esses estudos consideram processos integrados, ou seja, contemplam desde a produ¢do das
matérias-primas a partir da biomassa bruta até os intermediarios propostos. Isso ressalta a
importancia do aproveitamento da biomassa para a producao de produtos de plataforma, como
o furfural, resultando em uma maior economia de processo, tornando-o mais competitivo e

ampliando sua aplicabilidade.



6.6.4 M3o de obra

Para estimar o custo da mao de obra envolvida na operacao da planta, foi assumido um

regime de trabalho com trés turnos diarios, cada um contando com trés funcionarios, totalizando

uma jornada de oito horas por turno. Essa configura¢do foi considerada para um periodo

operacional de 330 dias por ano, com uma média salarial de 33,67$ (Peters et al, 2003). A Tabela

15 apresenta o custo anual associado a mao de obra, com valores idénticos aplicaveis a todos

os cenarios avaliados, uma vez que as condigdes de operagao foram padronizadas.

Tabela 15: Custo de mao de obra necessaria para operagao

Turnos por dia Media salarial Numero de funcionarios Custo anual
b $/Hora (MM $/Ano)

6.6.5 Utilidades

O Aspen Economic Analyzer permitiu determinar o consumo de utilidades para cada

equipamento das simulacdes. Foram consideradas eletricidade, liquido refrigerante, vapor

saturado e agua de resfriamento. No Apéndice G, estdo detalhados os consumos anuais € 0s

custos correspondentes a cada utilidade requerida nos cendrios avaliados. A Figura 20 apresenta

um resumo dos custos com utilidades em cada cenario.
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Figura 20: Custo anual com utilidades (MM USD) de acordo com cada cenario
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Fonte: Autora, 2025

Observa-se que, no primeiro grupo de simulagdes base (cendrios 1 a 4), que utilizam
o refrigerante Freon-12, os custos anuais com utilidades sao mais elevados, devido ao impacto
significativo dessa utilidade no projeto. Em contrapartida, no segundo grupo de simulagdes
modificadas (cendrios 5 a 8), as alteragdes nas configuracdes dos equipamentos permitiram
eliminar o uso do refrigerante, reduzindo os custos. A Unica exce¢do foi o cenario 6, que

apresentou um custo ligeiramente superior.

6.6.6 Lucro anual e fluxo de caixa

Para determinar de forma definitiva o cenario mais vantajoso, ¢ essencial realizar
um estudo de viabilidade econdmica que inclua a anélise de parametros como Taxa Interna de
Retorno (TIR) e Valor Presente Liquido (VPL). Para estimar o lucro anual gerado pela
implantagdo das plantas industriais simuladas, foram considerados 28% de taxas e impostos
sobre a receita anual, além de uma depreciacdo de 10% aplicada ao custo fixo de capital. No
Apéndice H ¢ apresentado a receita anual de cada cendrio proposto, através dos resultados dos

custos operacionais e fluxo de caixa liquido.
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6.6.6.1 Custos operacionais

Os custos operacionais representam as despesas recorrentes necessarias para
manter a planta em funcionamento, na qual estdo incluidos o consumo de matéria-prima, custo
com mao de obra e utilidades. Esses custos sdo diretamente influenciados pelo volume de
producdo e pelos equipamentos utilizados no processo. Na analise comparativa entre os
cenarios estudados (Figura 21), o comportamento dos custos operacionais fornece insights
importantes sobre a viabilidade econdmica e a eficiéncia econdmica dos diferentes modelos de

operacdao (TURTON et al., 2009).

Figura 21: Custos operacionais dos cenarios propostos
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Como pode ser observado, os cenarios com vazao aumentada em 25% apresentam
custos operacionais mais elevados, especialmente em relacdo as matérias-primas, devido ao
maior consumo necessario para atender a nova capacidade de processamento. Além disso, o
aumento da vazdo também pode impactar outros custos varidveis, como energia e utilidades.
Entre os cendrios com vazdo de entrada originais, o cenario 1 possui o maior gasto com
utilidades. Para avaliar o impacto das utilidades e dos custos com matérias-primas, ¢
fundamental analisar o fluxo de caixa liquido, permitindo uma visdo mais completa da

viabilidade econémica do processo.
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6.6.6.2 Fluxo de caixa liquido

O fluxo de caixa liquido representa o montante de recursos financeiros disponiveis
apos contabilizar todas as entradas e saidas de dinheiro de uma empresa. Na Figura 22 ¢ exibido

um comparativo do valor de fluxo de caixa liquido em cada cenario.

Figura 22: Fluxo de caixa liquido anual
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Fonte: Autora, 2025

A partir dos valores obtidos, podem ser feitas observagdes importantes

1. Cenarios com vazao aumentada:

o No cendrio 7, apesar de apresentar maior produ¢do e custos reduzidos com
utilidades operacionais, o fluxo de caixa liquido ¢ menor. Isso se deve a sua
receita anual ser a mais baixa entre os cenarios deste grupo, o que pode ser
explicado pelos altos custos com matérias-primas e pelo preco de venda inferior

em comparagao aos outros cenarios.

o O cendrio 3, por sua vez, apresentou um fluxo de caixa baixo devido aos maiores

gastos com utilidades, operagdo e matérias-primas.
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o Por outro lado, os cendrios 2 e 6, embora também apresentem altos custos
operacionais, mantiveram um fluxo de caixa elevado. Esse desempenho se deve

ao menor consumo de matérias-primas em comparacgao aos cendrios 3 e 7.

2. Cenarios com vazao original:

o De modo geral, esses cenarios apresentaram um fluxo de caixa liquido elevado,
com exce¢ao do cenario 4. Este, devido aos altos custos operacionais € com
utilidades, foi ainda mais impactado pelo elevado consumo de metanol e pela
baixa receita anual, resultado de uma produgdo reduzida e altos custos com

matérias-primas.

3. Cenarios base e modificados:

o Observa-se que os cenarios base (1 a 4) apresentam gastos com utilidades mais
elevados em comparagdo aos cenarios modificados (5 a 8), devido a retirada do
liquido refrigerante do processo. A producdo nos cendrios modificados foi
levemente inferior, exceto nos cenarios 6 € 8, que superaram os cenarios 2 ¢ 4,

respectivamente.

o O fluxo de caixa liquido foi mais alto nos cenarios modificados em relagao aos
bases, provavelmente devido a producio quase equivalente e aos menores custos
com utilidades, o que beneficiou o projeto. A inica excec¢do foi o cendrio 7, que

apresentou um fluxo de caixa reduzido, apesar de alcancar uma boa producao.

6.6.6.3 Fluxo de caixa

Os fluxos de caixa dos cenarios propostos estdo apresentados no Apéndice I, juntamente
com o célculo do Valor Presente (VP) e do Valor Presente Acumulado (VPA) dos projetos. O
Valor Presente (VP) representa o valor atual de fluxos de caixa futuros, trazidos ao presente

utilizando uma taxa de desconto apropriada, ou seja, dinheiro futuro ¢ "descontado" para o

presente (KUMAR, 2016).

O Valor Presente Acumulado (VPA) corresponde a soma dos valores presentes de
todos os fluxos de caixa gerados ao longo da vida ttil do projeto, utilizando uma mesma taxa
de desconto. No apéndice J, sdo exibidos os graficos de referente ao Valor Presente em fungao

do tempo para todos os cenarios.
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6.6.6.4 VPL, TIR e Taxa de lucratividade

A partir do valor de fluxo de caixa liquido, € possivel estimar o Valor Presente Liquido
(VPL) dos projetos ao longo de um periodo de 15 anos, pelo seu fluxo de caixa, considerando
uma Taxa de Desconto (ou Taxa Minima de Atratividade) de 15% ao ano. O VPL corresponde
a diferenca entre o valor presente dos fluxos de entrada e saida de caixa ao longo da vida util
da planta. Um VPL positivo indica que o projeto € economicamente viavel e tem potencial como
investimento, enquanto um VPL negativo sugere o contrario. Entre os projetos analisados,

aquele que apresentar o maior VPL sera considerado o mais vantajoso (DETSIOS et al., 2024b).

Outro parametro relevante na analise economica ¢ a Taxa Interna de Retorno (TIR),
que representa a taxa de retorno sobre um investimento. A TIR ¢ a taxa de juros que resulta em
um VPL igual a zero, ou seja, quando a soma dos fluxos de caixa descontados ¢ equivalente ao

investimento inicial (GESSINGER, 2009).

Além do VPL e da TIR, a analise econdmica também incluiu a Taxa de Lucratividade,
que relaciona a soma dos valores presentes das entradas de caixa com o investimento inicial.
Na Figura 23, ¢ apresentado a avaliagdo dos resultados do investimento para as simulagdes

propostas.
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Figura 23: Resultados de investimento para todos os cenarios

Cenario 1: Cenario 5:
Soma VPs (15 anos) $171,52 Soma VPs (15 anos) $175,23
VPL do Projeto $94.48 VPL do Projeto $96.53
Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8% Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8%
Taxa de Lucratividade 2,23 Taxa de Lucratividade 223
Tempo de Payback 3.60 Tempo de Payback 3.60
Cenario 2: Cenario 6:
Soma VPs (15 anos) $147.59 Soma VPs (15 anos) $165.25
VPL do Projeto $81,30 VPL do Projeto $91.03
Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8% Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8%
Taxa de Lucratividade 2,23 Taxa de Lucratividade 2,23
Tempo de Payback 3.60 Tempo de Payback 3.60
Cenario 3: Cenario 7:
Soma VPs (15 anos) $103.51 Soma VPs (15 anos) $101.05
VPL do Projeto $57.02 VPL do Projeto $55.67
Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8% Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8%
Taxa de Lucratividade 223 Taxa de Lucratividade 2.23
Tempo de Payback 3.60 Tempo de Payback 3.60
Cenario 4: Cenario 8:
Soma VPs (15 anos) $97.01 Soma VPs (15 anos) $145.09
VPL do Projeto $53.44 VPL do Projeto $79.93
Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8% Taxa Interna de Retorno (TIR) 37.8%
Taxa de Lucratividade 2,23 Taxa de Lucratividade 2,23
Tempo de Payback 3.60 Tempo de Payback 3.60

Fonte: Autora, 2025

Os cenarios 1 e 5 obtiveram os maiores valores de Valor Presente Liquido (VPL) e
soma do valor presente acumulado, destacando-se como os mais vidveis economicamente. O
cenario 5, embora tenha a mesma configuragdo de corrente e diagrama de fluxo de processos
(PFD) do cenério 1, faz parte das simulagdes vazaos, o que evidencia os beneficios da alteragado
realizada no projeto com a retirada do liquido refrigerante. Por outro lado, os cenarios 4 ¢ 7
exibiram os menores valores para esses parametros, sendo considerados os menos atrativos sob

o ponto de vista economico.
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A taxa de lucratividade permaneceu constante em todos os cenarios, refletindo a
uniformidade na relacdo temporal para a recuperagdo do investimento (payback). Da mesma

forma, a TIR foi semelhante entre os cenarios, indicando retornos percentuais equivalentes.

Embora esses resultados oferecam uma visdo inicial sobre os cenarios mais
promissores, ¢ importante ressaltar que os precos de mercado das matérias-primas sao volateis,
influenciados por condi¢des econdmicas e de oferta. Dessa forma, o potencial economico de

um cendrio ndo pode ser avaliado de forma definitiva com base em precos fixos.

Para considerar essas incertezas, foi aplicada a simula¢do de Monte Carlo, que avalia
as distribuigdes do VPL e do pregco minimo de venda (MSP) dos produtos, permitindo uma
analise mais robusta. Essa abordagem, conforme destacado por Hu et al. (2016), permite
identificar a influéncia das variagcdes nos precos das matérias-primas e na capacidade de

produgdo sobre o desempenho econdémico dos cenarios.

A analise de risco ¢ incertezas, conduzida com a simulagdo de Monte Carlo, oferece
uma compreensdo detalhada das flutuagdes do VPL e MSP, proporcionando maior

confiabilidade na comparagao dos investimentos (DETSIOS et al., 2024b).

6.7 Analise de riscos e incertezas

Apos avaliar a viabilidade econdmica do processo produtivo, foi realizada a andlise
de riscos e incertezas associadas a implanta¢do industrial do projeto, considerando a variagao
nos dados de entrada. Os resultados dessa analise foram obtidos por meio da técnica de Monte
Carlo, utilizando planilhas eletronicas. Foram avaliados quatro critérios importantes para o
projeto:

e Valor Presente Liquido (VPL) e os custos operacionais, em funcao da variacao dos
custos das matérias-primas principais (furfural e acetona);
e Valor Presente Liquido (VPL) e os custos operacionais, em func¢do da variagdo da

capacidade de producao.
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Para cada parametro de risco analisado, foram geradas distribui¢des de probabilidade,

proporcionando uma visdo detalhada sobre os possiveis cendrios para a implantacdo do projeto.

As Figuras 1 a 24, apresentadas no Apéndice K, mostram os graficos de distribui¢ao
cumulativa do VPL do projeto considerando a variagdo nos custos de furfural e acetona, bem
como na capacidade de produg¢ao, nos oito cendrios propostos. Esses resultados indicam o valor

acumulado do VPL correspondente a uma probabilidade de 100% de retorno do investimento.

Na Tabela 16, ¢ apresentado um resumo dos resultados obtidos na distribui¢ao

cumulativa para o VPL, referente a variagdo nos custos das matérias-primas e na capacidade de

produgao.
Tabela 16: Resultados de distribui¢do cumulativa para o VPL
VPL (MM $)
Variacoes:
Cenarios Furfural Acetona Capacidade de producao

1 158,33 110,36 158,46
2 161,27 101,15 161,27
3 136,99 76,87 136,99
4 117,41 69,32 117,41
5 160,50 69,32 117,41
6 171 110,88 171
7 135,64 75,52 135,64
8 143,90 95,81 143,90

Fonte: Autora, 2025

Os valores da simulagdo de Monte Carlo foram superiores aos da analise econdmica
inicial em todos os cenarios, indicando maior resiliéncia do projeto as variagdes nos custos das
matérias-primas e na capacidade produtiva. O cenario 6 obteve o maior VPL cumulativo, de
171 milhdes de dolares devido a variagdo do custo de furfural e da capacidade de produgdo
(Figura 24), enquanto o cendrio 5 (Figura 25) se destacou com 112,41 milhdes de ddlares em

fun¢ao do custo da acetona.
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Figura 24: Cenario 6 - Distribuicdo cumulativa para o VPL referente a variacdo do
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Figura 25: Cenario 5 - Distribuicdo cumulativa para o VPL referente a variacdo do
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Analisando os resultados relacionados a variagdo do custo do furfural no VPL,
observa-se que, devido ao maior volume utilizado e ao custo unitdrio mais elevado em
comparagao a acetona, as flutuagdes no preco do furfural tém um impacto mais significativo no

VPL.

Da mesma forma, ao analisar os resultados relacionados a acetona, observa-se que os
valores do VPL cumulativo associados a essa matéria-prima sao inferiores aos relacionados ao
furfural. Isso indica que o projeto ¢ menos sensivel as flutuacdes no preco da acetona,
possivelmente devido a sua menor propor¢ao no processo ou ao seu menor custo unitario. Esse
comportamento sugere que o projeto apresenta maior robustez frente as variagdes no preco da

acetona, o que contribui para a reducao do risco econdmico associado a essa matéria-prima.

A capacidade de producao foi considerada constante em ambos os cendrios. Isso reflete
a metodologia utilizada na simulagdo de Monte Carlo, que levou em conta o consumo de
furfural para calcular a variacao da capacidade produtiva. Dessa forma, o furfural foi tratado
como o principal fator econdomico, ndo como um limitante técnico-quimico. Essa abordagem
permite identificar cendrios de maior risco financeiro, dado o peso significativo do custo do

furfural, alinhando-se a 16gica de considerar o insumo mais caro como principal fator de risco.

As Figuras 1 a 24, apresentadas no Apéndice L representam os gréaficos de distribuicao
cumulativa para os Custos Operacionais referente a variacdo do custo das matérias primas
(Furfural e Acetona) e a variagdo da capacidade de producgdo para todos os cendrios propostos.
Os resultados dos graficos mostram qual serd o valor do Custo Operacional acumulado para

quando houver uma probabilidade de 100% do retorno do investimento.

Na Tabela 17, é exibido um resumo dos resultados obtidos na distribui¢ao cumulativa
para os custos operacionais, referente a variagao nos custos das matérias-primas e na capacidade

de produgao.
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Tabela 17: Resultados de distribuicdo cumulativa para os custos operacionais

Custos Operacionais (MM §)

Variacoes:
Cenarios Furfural Acetona Capacidade de produgao
1 88,19 79,81 88,19
2 108,78 98,32 108,78
3 109,52 99,05 109,52
4 87,62 79,24 87,62
5 87,49 79,12 87,49
6 108,50 98,03 108,50
7 107,73 97,26 107,73
8 86,69 78,31 86,69

Fonte: Autora, 2025

Em todos os cenarios, os custos operacionais simulados pela técnica de Monte Carlo
sdo superiores aos calculados na andlise econdmica inicial. Isso reflete o carater conservador
da simulacdo, que incorpora flutuagdes e incertezas relacionadas as matérias-primas e a

capacidade de producgao.

Considerando a variagdo no custo do Furfural e da Acetona, os cenarios 2 e 3 (108,78
MM §, 109,52 MM $, respectivamente), apresentaram o0s maiores custos operacionais
acumulados. Esses resultados sugerem que as flutuagdes nos custos das matérias-primas
exercem um impacto direto sobre os custos totais. Particularmente no cenario 3, a diferenca
entre a analise econdmica (95,6 MM $) e a simulacdo Monte Carlo (109,52 MM §) ¢ a mais
expressiva, indicando uma situagcdo mais desafiadora. Esse comportamento pode ser atribuido
aos custos elevados das matérias-primas e a maior variagdo da capacidade de produgdo nesse

cenario.
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Por outro lado, os cenarios 4, 5 e 8 apresentaram 0s menores custos operacionais na
analise cumulativa referente a varia¢do no custo do Furfural (87,62 MM $, 87,49 MM §, 86,69
MM §, respectivamente, conforme observado nas Figuras 26 a 28, bem como os menores custos
na analise economica. O cenario 8 se destaca por ter o menor custo operacional e a menor
diferenca entre a analise econdmica (75,5 MM $) e a simulagdo Monte Carlo (86,69 MM § para
furfural e 78,31 MM § para a acetona). Isso indica que o cenario 8 esta associado a menores
incertezas e menor impacto de flutuagdes nos custos operacionais, em funcao da variagdo nos

custos com furfural.

Figura 26: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais referente

a variacdo no custo do Furfural no Cenario 4
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Figura 27: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais referente

a variacdo no custo do Furfural no Cenario 5
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Figura 28: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais referente

a variacdo no custo do Furfural no Cenario 8
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Fonte: Autora (2025)

Em relagdo a capacidade de producao, os valores permanecem constantes entre os
cenarios, uma vez que seguem a metodologia baseada no consumo de furfural. Isso reforca a
escolha do furfural como referéncia, dado seu papel dominante no aspecto econdomico do

projeto.

Para complementar a analise de risco dos projetos, foram apresentadas as distribui¢des
de probabilidade para os mesmos quatro critérios mencionados anteriormente. Essas
distribuicdes indicam os valores mais provaveis para o VPL e os custos operacionais, ou seja,
a faixa de valores mais adequada para considerar, dadas as variagdes nos custos do furfural, da

acetona e na capacidade de produgao.

As Figuras 1 a 24M, apresentadas no Apéndice M, exibem os histogramas de
probabilidade para o VPL do projeto, considerando a variacao do custo do furfural e da acetona,
além da capacidade de produgdo. A Tabela 18 sintetiza esses resultados, destacando as maiores

probabilidades (%) de os valores estarem concentrados na faixa central da simulacao
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Tabela 18: Resumo dos resultados dos histogramas de probabilidade para o VPL para todos os

cendrios
VPL
Cenarios Furfural Acetona Capacidade de producao
1 85% 89,01 - 101,1 87%  93,31-96,31 85% 89,01 -101,1
2 85% 74,87 - 89,87 86% 80,08 - 83,88 85% 74,87 - 89,87
3 85% 50,58 - 65,58 86% 55,80 -59,60 85% 50,58 - 65,58
4 85% 48,29 - 60,29 86% 52,6- 55,26 85% 48,29 - 60,29
5 85%  91,38-103,38 | 86%  95,35-98,35 85% 91,38 -103,38
6 85% 84,60 - 99,60 86% 89,82 -93,62 85% 84,60 - 99,60
7 85% 49,23 - 64,23 86% 54,45 - 58,25 85% 49,23 - 64,23
8 85% 74,78 - 86,78 86% 78,75 -81,75 85% 74,78 - 86,78

Fonte: Autora (2025)

Com base nos resultados, os cenarios 2, 3, 6 e 7 apresentam intervalos de distribui¢cdo

mais amplos (maior diferencga entre 0 VPL méximo e minimo na faixa de maior probabilidade).

Por exemplo, o cendrio 2 tem um intervalo de 89,97 a 75,87 nessa faixa, ou seja, uma amplitude

de 15. Essa maior amplitude sugere uma maior incerteza nos custos das matérias-primas,

resultando em maior volatilidade no VPL. Em todos esses cendrios, ha uma probabilidade de

85% de os resultados estarem concentrados na faixa central da simulagdo de Monte Carlo.

Os cenarios mencionados tém como caracteristica comum o aumento de 25% na vazao

de entrada, o que resulta em um maior consumo de furfural e acetona. Esse aumento amplifica

o impacto de flutuagdes nos precos dessas matérias-primas, traduzindo-se em diferengas

financeiras mais expressivas € maior incerteza no custo operacional e no VPL. Por outro lado,

os cenarios 1, 4, 5 e 8, que apresentam menor consumo de matérias-primas, registraram as

menores flutuagdes, indicando maior estabilidade.
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Ao comparar os resultados obtidos com o Investimento de capital total (TCI) calculado
para cada cendrio, observa-se que, em todos os casos, o menor valor da faixa de VPL com maior
probabilidade (como no cenario 1, com 89,01) excede o TCI estimado na anélise econdomica. O
cenario 5 se destaca por apresentar o maior ganho, com uma diferenca de 12,68 milhdes de

dolares entre 0 VPL minimo e o TCL

A acetona apresenta intervalos de incerteza menores em comparacao ao furfural,
especialmente no cenario 4 (Figura 29), que € o de menor consumo tanto de furfural quanto de
acetona. Contudo, esse cendrio também possui o menor VPL na andlise econdmica. Por outro
lado, o cenério 5 (Figura 30) se destaca por apresentar uma incerteza reduzida, evidenciada pelo

menor intervalo de probabilidade, mas com VPL elevado na analise economica (96,53 MM $).

Figura 29: Cenario 4 - distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a

variacao do custo da Acetona

Distribuicio para o VPL do projeto

100%
90%
80%
70%
60%
50%

40%
30%
20%
10%

0%

Porcentagem

VPL do projeto (MM $)

Fonte: Autora, 2025
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Figura 30: Cenario 5 - distribuicdo de probabilidade para o VPL do Projeto referente a

variacao do custo da Acetona
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Fonte: Autora, 2025

A capacidade de produgdo segue o comportamento do furfural em todos os cenarios,
confirmando que foi vinculada ao consumo dessa matéria-prima. Assim, a maior incerteza

observada nos cendrios relacionados ao furfural também impacta a capacidade de produgao.

Todos os cendrios apresentaram um VPL superior ao TCI calculado na andlise
econOmica. O cenario 5 destacou-se por apresentar o maior ganho, com uma diferenca de 16,65

MM $§ entre o VPL minimo do intervalo com maior probabilidade e o TCI.

As Figuras 1 a 24N, no Apéndice N, mostram os histogramas de probabilidade para os
custos operacionais, considerando as variacdes no custo do furfural, acetona e na capacidade
de produgdo nos diferentes cenarios. A Tabela 19 retine esses dados, evidenciando as faixas com

maior concentracdo de probabilidade.
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Tabela 19: Resumo dos resultados dos histogramas de probabilidade para os custos

operacionais em todos os cendrios

Custos Operacionais

Cenarios Furfural Acetona Capacidade de producao
1 86% 76,60 - 78,70 85% 76,88 -77,39 86% 76,60 - 78,70
2 85% 94,18 - 96,78 84% 94,66 - 95,30 85% 94,18 -96,78
3 85% 94,92 - 97,52 85% 94,40 - 96,04 85%  94,92-97,52
4 86% 76,03 - 78,13 86% 76,31 -76,82 86% 76,03 - 78,13
5 85% 75,91 - 78,01 85% 76,19 -76,70 85% 75,91 -78,01
6 85% 93,90 - 96,50 84% 94,38 - 95,02 85% 93,90 - 96,50
7 85% 93,13 -95,73 85% 93,61 -94,25 85%  93,13-95,73
8 86% 75,10 - 77,20 85% 73,38 -75,89 86%  75,10-77,20

Fonte: Autora, 2025

Com base nos resultados, observa-se que, em todos os cenarios, 0s custos operacionais

associados ao furfural e capacidade de producdo apresentam uma probabilidade de 85% a 86%

de estarem dentro da faixa central da simulagdo de Monte Carlo. Os cenarios com maiores

amplitudes nos intervalos foram os cenarios 2, 3, 6 ¢ 7, o que esta alinhado com os resultados

obtidos nos histogramas de probabilidade para o VPL. Esses cenarios possuem maior vazao de

entrada, o que resulta em maior consumo de matérias-primas e, consequentemente, maiores

gastos operacionais.
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As variagdes nos custos da acetona apresentaram uma probabilidade de 86% a 87% de
estarem dentro da faixa central da simulacdo. As amplitudes foram menores, refletindo sua
menor utilizagdo e custo unitario, o que reduz as incertezas associadas ao processo. No entanto,

0s cenarios 3 e 8 mostraram as maiores variagdes nos custos dessa matéria-prima.

Por outro lado, os cendrios 1, 4 e 5 exibiram as menores amplitudes, tanto para as
variacoes de acetona quanto para as de furfural e capacidade de produgdo. Por fim, como
observado em andlises anteriores, a capacidade de producdo acompanhou diretamente as
variagdes no custo do furfural, confirmando sua dependéncia das quantidades consumidas dessa

matéria-prima.
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7. CONCLUSAO

Ao longo deste trabalho, foram desenvolvidos e simulados oito cenarios distintos,
variando-se as vazdes de entrada e os diagramas de fluxo de processos, com o objetivo de
avaliar o desempenho técnico e econdmico da rota proposta. A partir dessas simulagdes, foi
realizada uma analise econdmica detalhada, na qual se determinou o preco minimo de venda
dos produtos de interesse, FAc e F2Ac, além do célculo do valor presente liquido (VPL) e dos
custos operacionais de cada cenario, possibilitando a identificacdo da alternativa mais
economicamente vidvel. Complementarmente, conduziu-se uma andlise de riscos e incertezas

associadas ao investimento, permitindo apontar o cenario com menor risco.

O processo produtivo simulado revelou-se fundamental para compreender o potencial
de matérias-primas chave, como o furfural, oriundo de fontes de biomassa, e a acetona, um
subproduto amplamente utilizado, porém de dificil manipula¢do industrial. A amplia¢do das
aplicagdes da acetona, ultrapassando os limites impostos por regulamentagdes militares,
representa uma oportunidade estratégica para potencializar seu valor agregado, promover a
inovacdo no setor de biocombustiveis e contribuir para uma indudstria mais sustentavel. Ao
propor uma nova aplicagdo para essas matérias-primas o estudo contribui para o avango de rotas

sustentaveis, tecnicamente viaveis € economicamente atrativas.

Ao analisar a viabilidade economica dos oito cendrios, observou-se que o cendrio 5 foi
0 mais atrativo em termos de Valor Presente Liquido (VPL), apresentando o maior valor (96,53
milhoes de dolares). Em relagdo aos riscos e incertezas — considerando a variagao dos custos
do furfural, acetona e a capacidade de produgdo, tendo como saida o VPL —, o cenéario 5
também se destacou como o de menor risco de investimento. A fixacdo do payback em 3,6 anos
resultou em valores constantes para a Taxa Interna de Retorno (TIR) e a taxa de lucratividade

em todos os cenarios, o que dificultou comparacdes entre eles com base nesses indicadores.

Um aspecto importante a ser destacado € que os precos minimos de venda dos produtos
FAc e F2Ac foram substancialmente superiores aos alcangados por outros autores. Essa
diferenca pode ser explicada pelo fato de os estudos anteriores considerarem sistemas
integrados, abrangendo desde a producdo das matérias-primas até os intermediarios de
biocombustiveis, 0 que torna o processo mais vantajoso economicamente e resulta em precos

de venda mais atrativos. Os resultados refor¢gam a importancia de processos integrados, como
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os adotados em biorrefinarias, que viabilizam alternativas mais eficientes e sustentaveis para a

producao de precursores de biocombustiveis de aviagao.

Na analise de riscos e incertezas — considerando a variacao dos custos do furfural, da
acetona e da capacidade de producao, tendo como saida os custos operacionais —, observou-se
que, nos graficos cumulativos, o cenario 8 obteve os melhores resultados em termos de custo
dessas variaveis. No entanto, nos graficos de probabilidade, apresentou maiores amplitudes —
especialmente nos custos da acetona —, indicando maior risco. Em contrapartida, o cenario 5
apresentou resultados cumulativos semelhantes, porém com menor variacao nos graficos de
probabilidade, evidenciando um perfil de risco mais baixo. Por essas razdes, o cenario 5 foi
escolhido como o mais adequado para a simulagdo de custos operacionais, por combinar bom

desempenho econdmico com menor risco associado.

Vale destacar que o cenario 5 faz parte das simulagdes modificadas, nas quais o liquido
refrigerante foi removido do processo. A metodologia adotada para essa alteragdo impactou
diretamente os resultados da analise economica e de riscos, evidenciando-se como a alternativa
mais vidvel, com menores riscos associados. A reducdo de custos promovida por essa

modificagdo contribuiu para tornar o sistema produtivo mais atrativo economicamente.

Além disso, o cenario 5 também integra o diagrama de fluxo de processos original
(PFD-1), combinando as vantagens da modificacdo proposta com a retirada do liquido
refrigerante, com uma configuracdo de processo ja consolidada. Essa associa¢ao resultou no
melhor equilibrio entre desempenho econdmico e risco de investimento, reforcando o PFD-1

como a alternativa mais vantajosa entre os cenarios avaliados.

Dessa forma, este trabalho oferece uma contribuigdo relevante ao demonstrar, por meio
de simulagdes, andlises econdmicas e de risco, uma rota promissora para a producdo de
intermediarios de biocombustiveis. A proposta valoriza matérias-primas estratégicas e destaca
novas oportunidades para aplicacdo industrial de compostos como a acetona e o furfural. Além
disso, os resultados obtidos oferecem insights importantes para possiveis melhorias no processo
produtivo, redug¢dao de riscos e ao fortalecimento da viabilidade econdmica. Destacando a
importancia de estratégias integradas para o avango da cadeia de producdo de biocombustiveis

de aviagao.
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8. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

e Exploracio de Solventes Alternativos: Avaliar a reacdo de condensacdo alddlica entre
furfural e acetona utilizando solventes alternativos ao metanol, considerando suas limitagoes,
como toxicidade, inflamabilidade e baixa sustentabilidade. Examinar o impacto de outros
solventes na eficiéncia de extragao dos produtos, bem como na facilidade de separagao e

recuperacao no sistema proposto.

e Avaliacio Econémica Integrada: Analisar a viabilidade econdmica do processo
considerando o custo do furfural obtido por processos integrados descritos na literatura e seu

impacto na analise economica.

e Anailise Econémica Avancada: Realizar uma anélise econdmica detalhada sem payback
fixo, explorando o tempo de retorno, a taxa interna de retorno (TIR) e a taxa de lucratividade.

Identificar fatores que influenciam a rentabilidade e sustentabilidade do processo.

e Avaliacao de Riscos e Incertezas: Expandir a andlise de riscos e incertezas com payback
dinamico, priorizando os melhores cenarios (como 5 e 1). Considerar variaveis como custos de

matérias-primas e operacionais para uma avaliagdo mais robusta.

e Impacto Ambiental do Processo: Conduzir uma analise do ciclo de vida (ACV) para
mensurar impactos ambientais em diferentes cendrios, com foco em emissdes de gases de efeito

estufa e consumo energético.

e Otimizar a propor¢io furfural:acetona: Visando reduzir os custos operacionais e

aprimorar a viabilidade do processo.
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APENDICE
Comp. Comp. j Fonte T° All AJl BIJ BJI ClJ DI ElJ EJI F1J FJI TLOWER TUPPER
1
FF ACE USER F 13737 -06157 3273214 66,961 0,5 0 0 0 0 0 331,03 373,12
ACE MOH USER K 0 0 101,8860 114,135 03 0 0 0 0 0 55 64,65
FF H20  APVI40 K -58732 17,1079 23350493 -1265.8367 03 0 0 0 0 0 331,35 434,85
VLE-IG
ACE H20  APVI40 K 63981 00544 -1808,991 4199716 03 0 0 0 0 0 293,15 368,25
VLE-IG
FF FAC USER K -0,0352  1,2753 5,5589 56071 03 0 01279 -03247  -0,0006  0,00067 273,15 473,15
FF F2AC USER K -50393 85251 13,1717 30202 03 0 08949 -1,6053  -0,0034  0,00591 273,15 473,15
H20 FAC USER K -12,7873 -0,7344 35,6307 47079 03 03,5399 06729 -0,0111  -0,00569 273,15 473,15
H20 F2AC USER K -3,8269 2,8764  -20,4889 29438 03 0 25338 03689 -0,0125  -0,00866 273,15 473,15
ACE FAC USER K -132661 24,9985 15,8559  -33.4563 03 0 22748 -44351  -0,0043  0,00852 273,15 473,15
ACE F2AC USER K 13,7539 -20,9724 20,5732 47,6951 03 0 -2,4134 3,7508  0,00464  -0,0073 273,15 473,15
FAC F2AC USER K -9,1868 13,6368 17,1978 40445 03 0 1,5904 -2,4182  -0,00306 000477 273,15 473,15
FAC MOH USER K 15,1764 -6,3856  -31,8181 59427 03 0 -2,6555 12302  0,00356 -0,00247 273,15 473,15
F2AC MOH USER K 383518 -25,1695 -59,7752 69,6245 03 0 -72829 49282  0,01584  -0,01222 273,15 473,15
H20 FAC-OH USER K -14,8381 -9,1741 88,5989 11,8921 03 0  3,8589  2,1608 -0,01113  -0,00791 273,15 473,15
FF FAC-OH USER K -6,6577 72976 8,8415 31717 03 01,5084 -1,5978  -0,00513  0,00485 273,15 473,15
ACE FAC-OH USER K -92063 16,6971 21,0117  -16,8405 03 0 14573 -2,7825 -0,00247  0,00492 273,15 473,15
FAC-OH FAC USER K -2,3674 3,7439 10,7501 1,6836 0,3 0 0429  -0,7009 -0,00091  0,00151 273,15 473,15
FAC-OH  F2AC USER K -14,6732 20,929 10,5842  -202189 03 0 27445 -3,9472 -0,00601  0,00867 273,15 473,15
FAC-OH  MOH USER K 44759 -04701 -12,4972 70757 03 0 -0,8061 02224 0,001618 -0,00183 273,15 473,15
FF MOH USER C -2,80759 3,78784 282,515 25874 0,1 0 0 0 0 0 25 160,69
H20 MOH  APV140 C 2,7322  -0,693 -617,2687 1729871 03 0 0 0 0 0 24,99 100
VLE-IG

APENDICE A - ParAmetros binarios do modelo NRTL

Fonte: Adaptada de Bor (2020)
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APENDICE B
Tabela 1B: Balangos de massa e energia para as principais colunas da etapa de separagdo e extragdo cenario 1
Parametros CD-01 Extrator CD-02
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10 S11 S12
Temperatura (°C) 80,00 26,51 69,89 25,00 25,00 25,00 31,36 53,34 77,19
Presséo (bar) 1,50 0,30 0,30 1,01 1,01 1,01 1,01 0,50 0,50
Entalpia (kJ.kg™!) -6882,66  -5355,78 -7030,46 -7148,28  -7440,19  -7440,19 -7273,14 -9391,95 -4294,55
Vazio (kg.h'!) 10958,75 723,29 10235,46 10235,46  8498,37 848,37 17885,46 10122,21 7763,25
= Furfural 0,002 0,001 0,002 0,002 0 0 0,001 0,002 0
g~ Acetona 0,060 0,907 0 0 0 0 0 0 0
o % Metanol 0 0 0 0 1 1 0,428 0,756 0
'S 2 FAc 0,124 0 0,133 0,133 0 0 0,076 0 0,175
22 F2Ac 0,428 0 0,459 0,459 0 0 0,263 0 0,605
E‘ = FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0003 0 0,0006
3 Agua 0,385 0,092 0,406 0,406 0 0 0,232 0,242 0,220
Parametros CD-03 CD-04 CD-05
Correntes MET FF H20 Produtos S14 REC-MET
Temperatura (°C) 47,85 81,09 32,87 54,21 81,05 47,61
Pressao (bar) 0,50 0,50 0,05 0,05 0,50 0,50
Entalpia (kJ.kg™!) -7448,68 -15505,07 -15826,00 -1171,92 -15544,44 -7372,31
Vazio (kg.h™) 7720,76 2401,45 1694,04 6069,21 70,85 7649,91
= Furfural 0 0,009 0 0 0,005 0
g~ Acctona 0 0 0 0 0 0
L.:. % Metanol 0,991 0 0 0 0,001 1,000
S 2 FAc 0 0,0003 0,0004 0,223 0 0
g g F2Ac 0 0 0 0,774 0 0
£= FAc-OH 0 0 0 0,0008 0 0
3 Agua 0,009 0,991 0,9996 0,002 0,9935 0
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Tabela 2B: Balangos de massa e energia para as principais colunas da etapa de separagdo e extragdo cendrio 2

Parametros CD-01 Extrator CD-02
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10 S11 S12
Temperatura (°C) 80,00 24,63 69,87 25,00 25,00 25,00 31,41 52,36 76,37
Pressdo (bar) 1,50 0,30 0,30 1,01 1,01 1,01 1,01 0,48 0,48
Entalpia (kJ.kg™!) -6882,86  -4274,52 -7085,40 -7203,62 -7440,35 -7440,35 -7303,70 -9374,21 -4486,51
Vazio (kg.h™) 13697,39 821,31 12876,07 12876,07 10550,20 1119,53 22306,74 12437,13 9869,62
S Furfural 0,002 0 0,0021 0,002 0 0 0,001 0,002 0
5~ Acetona 0,060 0,998 0 0 0 0 0 0 0
o Metanol 0 0 0 0 1 1 0,423 0,758 0
g 2 FAc 0.124 0 0,132 0.132 0 0 0,076 0 0.172
.g § F2Ac 0,429 0 0,456 0,456 0 0 0,263 0 0,595
§ FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0003 0 0,0006
@) Agua 0,385 0,002 0,410 0,410 0 0 0,237 0,240 0,233
Parametros CD-03 CD-04 CD-05
Correntes MET FF H20 Produtos S14 REC-MET
Temperatura (°C) 46,97 80,06 28,96 54,38 80,14 46,69
Pressdo (bar) 0,48 0,48 0,04 0,04 0,48 0,48
Entalpia (kJ.kg™") -7465,55 -15504,44 -15845,34 -1164,29 -15614,47 -7375,40
Vazio (kg.h™) 9532,91 2904,22 2286,36 7583,26 102,43 9430,48
= Furfural 0 0,009 0 0 0 0
lé = Acetona 0 0 0 0 0 0
o8 ) Metanol 0,989 0 0 0 0,002 1,000
é% : FAc 0 0 0,0001 0,224 0 0
£ F2Ac 0 0 0 0,774 0 0
& E FAc-OH 0 0 0 0,0008 0 0
Agua 0,011 0,991 0,9998 0,002 0,9981 0
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Parametros CD-01 Extrator
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10
Temperatura (°C) 80,00 24,63 69,87 25,00 25,00 25,00 31,11
Pressao (bar) 1,50 0,30 0,30 1,01 1,01 1,01 1,01
Entalpia (kJ.kg™!) -6882,95 -4274.36 -7085,52 -7203,74 -7440,19 -7440,19 -7318,54
Vazio (kg.h™) 13697,12 821,34 12875,78 12875,78 13295,00 1143,69 25027,09
S Furfural 0,002 0,000 0,0021 0,002 0 0 0,001
§ ~ Acetona 0,060 0,998 0 0 0 0 0
s Metanol 0 0 0 0 1 1 0,486
g S FAc 0.124 0 0,132 0.132 0 0 0,068
g é F2Ac 0,429 0 0,456 0,456 0 0 0,235
g FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0002
O Agua 0,385 0,002 0,410 0,410 0 0 0,211
Parametros CD-02 CD-03 CD-04
Correntes S11 S14 S15 Produtos MET FF REC-MET PUG-agua
Temperatura (°C) 47,48 35,07 21,78 35,07 74,70 108,25 28,34 60,04
Pressdo (bar) 0,10 1,01 0,10 1,01 1,36 1,36 0,20 0,20
Entalpia (kJ.kg!) -1289,62 -1309,56 -9988,81 -1309,56 -8080,26 -15412,01 -7430,69 -15712,90
Vazio (kg.h™) 7682,46 38,41 17383,05 7644,05 13423,85 3959,20 12151,01 1272,84
= Furfural 0 0 0,002 0 0 0,007 0 0,0002
lé = Acetona 0 0 0 0 0 0 0 0
28 . Metanol 0 0 0,699 0 0,905 0 1 0,0002
=% FAc 0,222 0,222 0 0,222 0 0 0 0
§ 'S F2Ac 0,768 0,768 0 0,768 0 0 0 0
@) E FAC-OH 0,0008 0,0008 0 0,0008 0 0 0 0
Agua 0,010 0,010 0,299 0,010 0,095 0,993 0 1,000
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Parametros CD-01 Extrator
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10
Temperatura (°C) 80,00 10,88 56,02 25,00 25,00 25,00 30,96
Pressao (bar) 1,50 0,16 0,16 1,01 1,01 1,01 1,01
Entalpia (kJ.kg™!) -6882,95 -4282.00 -7124,36 -7204,75 -7440,21 -7440,21 -7324,69
Vazio (kg.h™) 10957,70 655,80 10301,90 10301,90 11605,15 908,61 20998,44
S Furfural 0,002 0 0,002 0,002 0 0 0,001
= -~ Acetona 0,060 1,000 0 0 0 0 0
= Metanol 0 0 0 0 1 1 0,509
'§~ é FAc 0,124 0 0,132 0,132 0 0 0,065
g é F2Ac 0,429 0 0,456 0,456 0 0 0,224
g FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0002
O Agua 0,385 0 0,410 0,410 0 0 0,201
Parametros CD-02 CD-03 CD-04
Correntes S11 S14 S15 Produtos MET FF REC-MET  PUG-4gua
Temperatura (°C) 154,91 35,08 24,77 35,08 73,23 106,93 37,21 69,85
Pressdo (bar) 0,12 1,01 0,12 1,01 1,30 1,30 0,31 0,31
Entalpia (kJ.kg!) -967,43 -1173,06 -9837,21 -1173,06 -7997,87 -15419,65 -7404,58 -15673,80
Vazio (kg.h™) 6069,71 12,14 14940,86 6057,57 11682,02 3258,84 10696,38 985,64
& Furfural 0 0 0,001 0 0,007 0 0
lé = Acetona 0 0 0 0 0 0 0
28 . Metanol 0 0 0,716 0 0,916 0 1,000 0
=8 FAc 0,224 0,224 0 0,224 0 0 0
§ s, F2Ac 0,775 0,775 0 0,775 0 0 0
@) E FAC-OH 0,001 0,001 0 0,001 0 0 0
Agua 0,0001 0,0001 0,283 0,0001 0,084 0,993 0 1,000
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Parametros CD-01 Extrator CD-02
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10 S11 S12
Temperatura (°C) 80,00 26,50 69,89 25,00 25,00 25,00 31,36 53,34 77,19
Pressdo (bar) 1,50 0,30 0,30 1,01 1,01 1,01 1,01 0,50 0,50
Entalpia (kJ.kg™!) -6881,74  -5351,08 -7029,85 -7147,67 -7440,19 -7440,19 -7272,77 -9391,98 -4294,34
Vazio (kg.h™!) 10961,06 723,81 10237,25 10237,25 8498,37 848,40 17887,22 10122,18 7765,04
= Furfural 0,002 0,001 0,0020 0,002 0 0 0,001 0,002 0
5~ Acetona 0,060 0,908 0 0 0 0 0 0 0
s Metanol 0 0 0 0 1 1 0,428 0,756 0
S § FAc 0,124 0 0,133 0,133 0 0 0,076 0 0,175
.g & F2Ac 0,428 0 0,459 0,459 0 0 0,262 0 0,605
2‘ = FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0003 0 0,0006
S Agua 0,385 0,092 0,406 0,406 0 0 0,232 0,242 0,220
Parametros CD-04 CD-05
Correntes MET FF H20 Produtos S14 REC-MET
Temperatura (°C) 47,85 81,09 36,15 57,44 81,10 47,61
Pressao (bar) 0,50 0,50 0,06 0,06 0,50 0,50
Entalpia (kJ.kg!) -7448,70 -15505,15 -15782,58 -1168,11 -15547,94 -7372,31
Vazio (kg.h™) 7720,74 2401,44 1697,16 6067,88 70,84 7649,91
§ Furfural 0 0,009 0 0 0,005 0
5= Acetona 0 0 0 0 0 0
S 2 Metanol 0,991 0 0 0 0,001 1,000
§_ ‘é FAc 0 0,0003 0,0025 0,223 0 0
§ - F2Ac 0 0 0 0,774 0 0
Shs FAc-OH 0 0 0 0,0008 0 0
= Agua 0,009 0,991 0,9975 0,002 0,9939 0
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Parametros CD-01 Extrator CD-02
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10 S11 S12
Temperatura (°C) 80 37,96 83,15 25 25 25 31,41 53,04 77,13
Pressdo (bar) 1,50 0,52 0,52 1,01 1,01 1,01 1,01 0,50 0,50
Entalpia (kJ.kg") -6881,56  -4241,06 -7047,20 -7202,45  -7440,34  -7440,34  -7303,12 -9363,44 -4495,75
Vazio (kg.h™) 13700,94 821,45 12879,49 12879,49  10550,18  1101,12  22328,55 12445,17 9883,37
S Furfural 0,002 0 0,0021 0,002 0 0 0,001 0,002 0
5~ Acetona 0,060 0,998 0 0 0 0 0 0 0
=S Metanol 0 0 0 0 1 1 0,423 0,759 0
'§. .g FAc 0,124 0 0,132 0,132 0 0 0,076 0 0,172
§_ é F2Ac 0,429 0 0,456 0,456 0 0 0,263 0 0,594
§ FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0003 0 0,0006
o Agua 0,385 0,002 0,410 0,410 0 0 0,236 0,239 0,234
Parametros CD-03 CD-04 CD-05
Correntes MET FF H20 Produtos S14 REC-MET
Temperatura (°C) 46,94 80,06 36,15 45,69 80,03 46,69
Pressao (bar) 0,48 0,48 0,06 0,06 0,48 0,48
Entalpia (kJ.kg!) -7456,36 -15504,50 -15773,61 -1219,48 -15605,94 -7375,38
Vazio (kg.h™) 9540,96 290421 2281,78 7601,59 92,18 944878
= Furfural 0,009 0 0 0
lé = Acetona 0 0 0 0
28 - Metanol 0,990 0 0 0 0,003 000
=8 FAc 0 0,003 0,222 0
£% F2Ac 0 0 0,772 0
o E FAc-OH 0 0 0,001 0
Agua 0,010 0,991 0,997 0,005 0,997 0
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Parametros CD-01 Extrator
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10
Temperatura (°C) 80 38,93 84,11 25 25 25 31,10
Pressao (bar) 1,50 0,54 0,54 1,01 1,01 1,01 1,01
Entalpia (kJ.kg™!) -6882,95 -4242.63 -7045,75 -7203,70 -7440,19 -7440,19 -7318,65
Vazio (kg.h'!) 13697,13 821,30 12875,84 12875,84 13295,00 1117,24 25053,60
= Furfural 0,002 0 0,0021 0,002 0 0 0,001
= S Acetona 0,060 0,998 0 0 0 0 0
“.:. < Metanol 0 0 0 0 1 1 0,486
fg 2 FAc 0,124 0 0,132 0,13 0 0 0,068
é é’ F2Ac 0,429 0 0,456 0,456 0 0 0,234
g FzA’xC-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0002
@, Agua 0,385 0,002 0,410 0,410 0 0 0,211
Parametros CD-02 CD-03 CD-04
Correntes S11 S14 S15 Produtos MET FF REC-MET  PUG-agua
Temperatura (°C) 52,16 35,07 26,59 35,07 74,70 108,25 64,45 99,90
Pressao (bar) 0,13 1,01 0,13 1,01 1,36 1,36 1,01 1,01
Entalpia (kJ.kg™") -1296,35 -1323,97 -9966,37 -1323,97 -8080,26 -15411,67 -7316,28 -15538,16
Vazio (kg.h™) 7690,18 38,45 17401,87 7651,73 13442,59 3959,28 12177,53 1265,06
= Furfural 0 0 0,002 0 0 0,007 0 0,0001
1§ ‘5’ Acetona 0 0 0 0 0 0 0 0
o3 - Metanol 0 0 0,700 0 0,906 0 1 0,0002
é% § FAc 0,222 0,222 0 0,222 0 0 0 0
§ s, F2Ac 0,767 0,767 0 0,767 0 0 0 0
o E FAC-OH 0,001 0,001 0 0,001 0 0 0 0
Agua 0,011 0,011 0,299 0,011 0,094 0,993 0 0,9997




Tabela 8B: Balangos de massa e energia para as principais colunas da etapa de separagdo e extra¢do cenario 8
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Parametros CD-01 Extrator
Correntes S5 Acetona S6 S8 S9 MET-1 S10
Temperatura (°C) 80 37,94 83,15 25 25 25 30,96
Pressao (bar) 1,50 0,52 0,52 1,01 1,01 1,01 1,01
Entalpia (kJ.kg™!) -6883,24 -4226,95 -7049,53 -7204,81 -7440,24 -7440,24 -7324,73
Vazio (kg.h™) 10957,41 655,59 10301,82 10301,82 10910,06 213,56 20998,31
3 Furfural 0,002 0 0,0021 0,002 0 0 0,001
5~ Acetona 0,060 1,000 0 0 0 0 0
= Metanol 0 0 0 0 1 1 0,509
‘5 é FAc 0,124 0 0,132 0,132 0 0 0,065
2 F2Ac 0,429 0 0,456 0,456 0 0 0,224
g = FAc-OH 0,0005 0 0,0005 0,0005 0 0 0,0002
@) Agua 0,385 0,0003 0,410 0,410 0 0 0,201
Parametros CD-02 CD-03 CD-04
Correntes S11 S14 S15 Produtos MET FF REC-MET  PUG-agua
Temperatura (°C) 153,89 35,08 24,77 35,08 73,23 106,93 37,22 69,85
Pressao (bar) 0,12 1,01 0,12 1,01 1,30 1,30 0,31 0,31
Entalpia (kJ.kg!) -969,36 -1173,08 -9837,24 -1173,08 -7997,90 -15419,67 -7404,61 -15673,80
Vazio (kg.h'!) 6069,63 12,14 14940,82 6057,49 11681,98 3258,84 10696,34 985,64
= Furfural 0 0 0,001 0 0 0,007 0 0
s = Acetona 0 0 0 0 0 0 0 0
f; 3 . Metanol 0 0 0,716 0 0,916 0 1 0,0002
2% FAc 0,224 0,224 0 0,224 0 0 0 0
g F2Ac 0,775 0,775 0 0,775 0 0 0 0
&) E FA’c-OH 0,001 0,001 0 0,001 0 0 0 0
Agua 0,0001 0,0001 0,283 0,0001 0,084 0,993 0 0,9998




APENDICE C - Balangos de massa e energia do reator para os cenarios simulados
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Cenario 1 Cenario 2 Cenario 3 Cenario 4
Parametros S3 S4 S3 S4 S3 S4 S3 S4
Entalpia (kJ.kg-1) -6498,871 -6882,659 -6418,701 -6882,859 -6418,787 -6882,953 -6418,781 -6882,95
Vazio (kg.h-1) 10958,75 10958,75 13697,387 13697,387 13697,122 13697,122 10957,70 10957,70
= Furfural 0,4739 0,0020 0,474 0,0020 0,4740 0,0020 0,4740 0,0020
§ ~ Acetona 0,2290 0,0599 0,229 0,0598 0,2290 0,0599 0,2290 0,0598
L,T',‘ é Metanol 0 0 0 0 0 0 0 0
'§. .g FAc 9,257E-05 0,1238 0 0,1238 0 0,1238 0 0,1238
.g é F2Ac 0 0,4285 0 0,4285 0 0,4285 0 0,4285
§ FAc-OH 0 0,0005 0 0,0005 0 0,0005 0 0,0005
o Agua 0,297 0,3854 0,297 0,3854 0,297 0,3855 0,2970 0,3855
Cenario 5 Cenario 6 Cenario 7 Cenario 8
Parametros S3 S4 S3 S4 S3 S4 S3 S4
Entalpia (kJ.kg-1) -6498,03 -6881,74 -6417,545 -6881,561 -6418,781 -6882,95 -6419,072 -6883,235
Vazao (kg.h-1) 10961,06 10961,06 13700,94 13700,94 13697,13 13697,13 1095741 10957.41
= Furfural 0,474 0,002 0,474 0,002 0,474 0,002 0,474 0,002
g -~ Acetona 0,229 0,060 0,229 0,060 0,229 0,060 0,229 0,060
o % Metanol 3,801E-07  3,801E-07 0 0 0 0 0 0
s, 2 FAc 0,00024 0,1240 0,00027 0,1239 0 0,1238 0 0,124
.g é F2Ac 0 0,4284 0 0,4285 0 0,4285 0 0,429
§ FAc-OH 0 0,0005 0 0,0005 0 0,0005 0 0,0005
o Agua 0,297 0,385 0,297 0,385 0,297 0,385 0,297 0,385
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APENDICE D - Parametros operacionais nas colunas de extragdo e destilagdo para a separacio dos produtos FAC/F2Ac dos reagentes e recuperagio do

solvente
Cenario 1 Cenario 3

Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04 CD-05 Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04

Pressao (bar) 1,01 0,3 0,5 0,5 0,05 0,5 Pressao (bar) 1,01 0,3 0,1 1,36 0,2

Temperatura (°C) 25 - - - - - Temperatura (°C) 25 - - - -

N° pratos 26 42 32 31 75 32 N° pratos 9 45 50 32 39

N° alimentagao 3 10 10 70 19 N¢ alimentagao 20 (S10): 33; (S14): 48 10 30
TD 15 375 242,66 94 238,75 TD 14,2 668,43 449,86 379,22

RR 5 0,7 1 8,5 3 RR 4,25 0,65 0,1 1,4

Fragao massica Split (FS-01): 0,005

Cenario 2 Cenario 4
Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04 CD-05 Parimetro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04
Pressao (bar) 1,01 0,3 0,48 0,48 0,04 0,48 Pressao (bar) 1,01 0,16 0,12 1,3 0,31
Temperatura (°C) 25 - - - - - Temperatura (°C) 25 - - - -
N° pratos 20 45 44 30 47 39 N° pratos 20 47 43 42 36
N° alimentacao 20 25 10 46 25 N alimentagdo 31 (S10): 28; (S14): 37 23 28
TD 14,2 460 300 126,89 294,32 TD 11,29 568,46 388,53 333,82
RR 4,2 0,93 1 6,8 0,71 RR 6,13 0,75 0,32 0,77

Fragdo massica Split (FS-01): 0,002

TD: Taxa de destilado; RR: Razao de refluxo



Cenario 5
Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04 CD-05
Pressao (bar) 1,01 0,3 0,5 0,5 0,06 0,5
Temperatura (°C) 25 - - - - -
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NP° pratos 26 42 32 31 76 32
N° alimentagao 3 10 10 70 19
TD 15 375 242,66 94 238,75
RR 5 0,7 1 9 3
Cenario 6
Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04 CD-05

Pressdo (bar) 1,01 0,52 0,5 0,48 0,06 0,48
Temperatura (°C) 25 - - - - -

N° pratos 20 47 45 30 50 39
N¢ alimentacao 20 25 10 46 25
TD 14,2 460 300 126,31 294,89
RR 4,5 0,91 1 9,5 0,71

Cenario 7
Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04
Pressao (bar) 1,01 0,54 0,13 1,36 1,01
Temperatura (°C) 25 - - - -
N pratos 9 47 53 32 39
N° alimentagao 20 (S10): 36; (S14): 50 10 32
TD 14,2 668,83 450,26 380,05
RR 4,25 0,67 0,11 2
Fragdo massica Split (FS-01): 0,005
Cenario 8
Parametro CE-01 CD-01 CD-02 CD-03 CD-04
Pressao (bar) 1,01 0,52 0,12 1,3 0,31
Temperatura (°C) 25 - - - -
N° pratos 20 50 43 42 36
N° alimentacao 32 (S10): 28;(S14):37 23 28
TD 11,29 568,46 388,53 333,82
RR 6,14 0,58 0,32 0,77

TD: Taxa de destilado; RR: Razdo de refluxo

Fracdo maéssica Split (FS-01): 0,002
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APENDICE E

Tabela 1E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 1

Aquisigio do Equipamento 100 27,78% 19,84% 13,29 \
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 6.25
Instrumentagio e Controle 36 10,00% 7.14% 478
Tubulagio 68 18.89% 13.49% 9.04 \
CUSTOSDIRETOS  Sistema elétrico 11 3,06% 2,18% 1,46
Prédio 18 5.00% 3.57% 239
Melhorias no terreno 10 2,78% 1,98% 1,33 |
Facilidade 70 19.44% 13,89% 9.30
TOTACUSTOSDIRETOS 360 10000%
Engenharia 33 22.92% 6,55% 439
Construgdo 41 28.47% 8.13% 545
Despesas legais 4 2,78% 0,79% 0,53
CUSTOS INDIRETOS Taxa de Contratagio 2 15,28% 437% 292
Contigéncia 4 30,56%

TOTAL DE INVESTIMENTO FIXO DE CAPITAL - (MM $)
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Tabela 2E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 2

Aquisigdo do Equipamento 100 27,78% 19.84% 11,44
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 5,38
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7.14% 412
Tubulagido 68 18,89% 13,49% 7,78
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3,06% 2,18% 126
Prédio 18 5,00% 3,57% 2,06
Melhorias no terreno 10 2.78% 1.98% 1,14
Facilidade 70 19.44% 13,89% 8,01
Engenharia 33 22.92% 6,55% 377
Construgido 41 28.47% 8.13% 4,69
IRET Despesas legais 4 2,78% 0.79% 0.46
USSR e Taxa de Contratagido 22 15,28% 437% 2,52
Contigéncia 44 30,56%
504

TOTAL DE INVESTIMENTO FIXO DE CAPITAL - (MM $)
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Tabela 3E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 3

Aquisigido do Equipamento 100 27,78% 19.84% 8,02
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 317
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7.14% 289
Tubulagido 68 18.89% 13,49% 5.45
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3,06% 2,18% 0,88
Prédio 18 5.00% 3,57% 144
Melhonas no terreno 10 2.78% 1,98% 0,80
Facilidade 70 19,44% 13,89% 5,61
Engenharia 33 22.92% 6,55% 2,65
Construgdo 41 28.47% 8.13% 329
IRET Despesas legais 4 2.78% 0.79% 0,32
SRR 08 Taxa de Contratagdo 22 15,28% 437% 1,76
Contigéncia 44 30,56%
504
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Tabela 4E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 4

Aquisigdo do Equipamento 100 27,78% 19.84% l 7.52
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 3,53
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7,14% 2,71
Tubulagdo 68 18.89% 13,49% 5,11
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3,06% 2,18% 0,83
Prédio 18 5,00% 3,57% 135
Melhonas no terreno 10 2.78% 1,98% 0,75
Facilidade 70 19.44% 13,89% 5,26
Engenharia 33 22.92% 6,55% 248
Construgdo 41 28.47% 8,13% 3,08
IRET Despesas legais 4 2,78% 0,79% 0.30
S e Taxa de Contratagdo 22 15,28% 437% 1,65
Contigéncia 44 30,56%
504

TOTAL DE INVESTIMENTO FIXO DE CAPITAL - (MM $)
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Tabela SE: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 5

Aquisig3o do Equipamento 100 27,78% 19,84% 13,58
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 6,38
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7.14% 489
Tubulagido 68 18.89% 13,49% 923
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3.06% 2,18% 149
Prédio 18 5,00% 3,57% 244
Melhonas no terreno 10 2,78% 1,98% 1,36
Facilidade 70 19.44% 13,89% 9,51
Engenharnia 33 22.92% 6,55% 448
Construgdo 41 28.47% 8.13% 5.57
IRET Despesas legais 4 2,78% 0,79% 054
SR o Taxa de Contratagdo 22 15,28% 437% 299
Contigéncia 44 30,56%
504
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Tabela 6E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 6

Aquisigdo do Equipamento 100 27,78% 19.84% 12,81
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 6,02
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7.14% 461
Tubulagio 68 18.89% 13,49% 8,71
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3,06% 2.18% 141
Prédio 18 5,00% 3,57% 231
Melhonas no terreno 10 2,78% 1,98% 128
Facilidade 70 19.44% 13.89% 8,96
Engenharia 33 22.92% 6,55% 423
Construgdo 41 28.47% 8.13% 5.25
IRET Despesas legais 2,78% 0,79% 0,51
SR e Taxa de Contratagido 22 15,28% 437% 2,82
Contigéncia 44 30,56% 5,63
504 $64,54

TOTAL DE INVESTIMENTO FIXO DE CAPITAL - (MM $)
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Tabela 7E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 7

Aquisigdo do Equipamento | 100 27,78% 19,84% | 7.83
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 3.68
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7.14% 282
Tubulagio 68 18.89% 13,49% 5,32
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3.06% 2.18% 0,86
Prédio 18 5,00% 3,57% 141
Melhornias no tetreno 10 2,78% 1,98% 0,78
Facilidade 70 19.44% 13,89% 5,48
Engenharia 33 22.92% 6,55% 2,58
Construgdo 41 28.47% 8.13% 321
IRET Despesas legais 4 2.78% 0.79% 031
LS b Taxa de Contratagdo 22 15,28% 437% 1.2
Contigéncia 44 30,56% 8.73% 3,45
504



123

Tabela 8E: Custo fixo de capital aplicado ao cenario 8

Aquisigdo do Equipamento 100 27,78% 19.84% 1124
Instalagdo do Equipamento 47 13,06% 9.33% 5,28
Instrumentagdo e Controle 36 10,00% 7,14% 4,05
Tubulagio 68 18.89% 13,49% 7,65
CUSTOS DIRETOS Sistema elétrico 11 3.06% 2.18% 124
Prédio 18 5,00% 3,57% 2,02
Melhorias no terreno 10 2,78% 1,98% 1,12
Facilidade 70 19.44% 13.89% 7.87
TOTACUSTOSDIRETOS 360  10000%
Engenharnia 33 22.92% 6,55% 371
Construgdo 41 28.47% 8.13% 4,61
Despesas legais 2,78% 0,79% 0.45
SIS RI eI Taxa de Contratagido 22 15,28% 437% 247
Contigéncia 44 30,56%

TOTAL DE INVESTIMENTO FIXO DE CAPITAL - (MM $) 504




124

APENDICE F - Consumos e custos anuais de cada matéria-prima, solvente e catalisador para os diferentes cenarios avaliados

Cenario 1:

MATERIA-PRIMA

Cenario 3:

MATERIA-PRIMA

ACETONE
WATER
METHANOL
Cat

L e e B B e

1,4000
0,9700
0,0004
0.4300
25,0000

14,679
0,530

Cenario 2:

MATERIA-PRIMA

FURFURAL S 14000 51,208 71,691
ACETONE S 09700 18,350 ) 17,799
WATER S 0,0004 0,184 S 0,000
METHANOL S 04300 0,002 . 3 0,001
Cat S 25,0000 0,001 S 0,034
oTotAL =
Cenario 4:

MATERIA-PRIMA




Cenario 5: Cenario 6:
MATERIA-PRIMA MATERIA-PRIMA
S 14000 40,968 S 57,355 FURFURAL S 14000 51,208 S 71692
ACET ONE S 09700 14,679 S 14239 ACETONE S 09700 18,346 S 17,796
WATER S 0,0004 0,534 S 0,00021 WATER S 00004 0,233 $ 0,00009
METHANOL S 04300 0,004 S 0,00161 METHANOL S 04300 0,002 S 0,00098
S 25,0000 0,001 S 0,027 Cat S 25,0000 0,001 S 0,034
Cenario 7: Cenario 8:
MATERIA-PRIMA MATERIA-PRIMA
$ 51,209 $ 71,693 S S 57353
ACET ONE S 0,9700 18,350 S 17.799 ACETONE S o ,9700 1 4,680 S 14239
WATER S 0,0004 1,060 S 000042 WATER S 00004 0,135 S 0,00005
METHANOL S 04300 0,002 S 0,00081 METHANOL S 0430 0,001 S 0,001
Cat S 25,0000 0,001 S 0,034 Cat S 25,0000 0,001 S 0,027
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APENDICE G - Consumos anuais e os custos correspondentes a cada utilidade requerida em cada cenario avaliado

Cenario 1:

10,016

0045 3616272

Eletricidade (S’kWh) S S

Refrigerante (S/GJ) S 4000 3240730 S 1,296
Vapor saturado 790 kPa (RS/kg) S 6,00 3643839 S 2,186
Agua de resfriamento S 0,08 140568124 S 1,125

Cenario 3:
Eletricidade ($’kWh) S 0,045 4466880 S 0,020
Refrigerante ($/GJ) S 4000 6507719 S 2,603
Vapor saturado 790 kPa (RS/kg) S 6000 3961305 S 2,377
S S

Aﬁ de resfriamento 0,080 33300782

Cenario 2:
Eletricidade ($kWh) S 0045 3654288 S 0,016
Refrigerante (S/GJ) S 4000 3618437 S 1,447
Vapor saturado 790 kPa (RS/kg) $ 6,000 3360316 S 2,016
S S

Aﬁ de resfriamento 0,080 13162555,6 1,053

Cenario 4:

Eletricidade ($/kWh) S 0045 3570336 S 0,016
Refrigerante (3/GJ) S 4000 3492949 S 1,397
Vapor saturado 790 kPa (RS /kg) S 6000 3405462 S 2,043

S 0080 73986347 S 0,592

A de resfriamento X . 2
b___



Cenario 5:
Eletricidade (S’kWh) S 0045 3616272 S 0,016
Refrigerante ($/GJ) S 4000 0,0 S -
Vapor saturado 790 kPa (RS/kg) S 6000 3719470 S 2232
Agua de resfriamento ) 0,080 210282257 S 1,682
Cenario 7:
Eletricidade ($'kWh) S 0,045 4363128 S 0,020 \
Refrigerante ($/GJ) S 4,000 0.0 S
Vapor saturado 790 kPa (RS/kg) S 6,000 4302475 S 2,581 \
S S 0,876

Aﬁ de resfriamento 0,080 10955934.7 2
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Cenario 6:

Eletricidade ($’kWh) S 0,045 3935448 S 0,018
Refrigerante (S/GJ) S 4,000 0,0 S .
Vapor saturado 790 kPa (RS/kg) S 6000 3928181 § 2357
Aﬁ de resfriamento S 0080 234237534 S 1,874
Cenario 8:

Eletricidade (3’kWh) S 0045 3008808 S 0,014
Refrigerante (S/GJ) S 4,000 0,0 S -
Vapor saturado 790 kPa (RS/’kg) S 6000 3275271 S 1,965

S S

Aﬁ de resfriamento 0,080 143327224 1,147



Apéndice H - Receita anual de cada cendrio proposto, custos operacionais e fluxo de caixa liquido

Cenario 1:

COMPONENTE %  Valor MMRS)

Receita ua

RS 157,88
(-) Taxas e Impostos 28% RS 4421
= Receita Liquida RS 113,68
(-) Custos Operacionais R$ 77,05
(-) Depreciagio 10% RS 7.30

Cenario 3:

Valor MM RS)

Receita ual

RS 163,47

(-) Taxas e Impostos 28% RS 45,77

= Receita Liquida R$ 117,70
(-) Custos Operacionais RS 95,59
(-) Depreciagio 10% RS 4,40

Cenario 2:

R$ 17552

(-) Taxas e Impostos 28% RS 49,15
= Receita Liquida RS 126,38
(-) Custos Operacionais RS 94,86
(-) Depreciagio 10% RS 6.28

Cenario 4:

INMPONENTE

Ty —

(-) Taxas e Impostos 28% RS 37,80
= Receita Liquida R$ 97,19
(-) Custos Operacionais RS 76,47
(-) Depreciagio 10% RS 4,13



Cenario 5:

COMPONENTE
Receita Anual

(-) Taxas e Impostos 28% RS 44,25
= Receita Liquida RS$ 113,77
(-) Custos Operacionais R$ 76,35
(-) Depreciagio 10% R$ 7,45
. R$2097

Cenario 7:

al “ PO 'y _ F ‘,“.I“-,_{_‘_I ‘v [ [’I —'v g

Receita '

RS 160,26
(-) Taxas e Impostos 28% RS 44,87
= Receita Liquida R$ 115,39
(-) Custos Operacionais RS 93,81
(-) Depreciagio 10% RS 4,30
. Rs178

Cenario 6:

(-) Taxas e Impostos 28% R$ 50,50
= Receita Liquida RS 129.86
(-) Custos Operacionais RS 94,57
(-) Depreciagio 10% R$ 7,03
~ R$2826

Cenario 8:

COMPO? %  Valor MMRS)
Receita Anual RS 147,96
(-) Taxas e Impostos 28% R$ 41,43
= Receita Liquida RS 106,53
(-) Custos Operacionais RS 75,55
(-) Depreciagio 10% RS 6,17
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Cenario 1:

Investimento Inicial
Taxa de Desconto

Periodo (Anos)

im0 - WwEaWw-=o

bbb s
(™ I R V]

$77,04
15,00%

Fluxo de Caixa Valor Presente VP Acumulado

-$77,04
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29.33
$29,
$29,
$29,
$29,
$29,

W oW W W W
W W W w W

APENDICE I - Fluxos de caixa dos cenarios propostos

$77,04
$25,51
$22,18
$19,29
$16.77
$14.58
$12,68
$11,03
$9,59
$8.34
$7.25
$6.30
$5.48
$4.77
$4.15
$3.60

-$77,04
-$51,53
-$29.35
-$10,06
$6,71
$21.29
$33,97
$45,00
$54,59
$62,93
$70,18
$76.48
$81,96
$86,73
$90,88
$94.48

Cenario 2:

Investimento Inicial
Taxa de Desconto

Periodo (Anos)

O 0~ Wb WO

P ph ph  h ped et
W W o O

$66.29
15,00%
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Fluxo de Caixa  Valor Presente VP Acumulado

-$66.29
$25.24
$2524
$2524
$2524
$2524
$25.24
$25.24
$25.24
$25,24
$2524
$25,24
$25,24
$25.24
$25.24
$25,24

-566.29
$21,95
$19,09
$16.60
$14.43
$12,55
$10,91
$9.49
$8.25
$7,17
$6.24
$5.43
$4.72
$4.10
$3,57
$3.10

-566,29
-$44.34



Cenario 3:

$46.49
15,00%

$17,70
$17,70
$17,70
$17,70
$17,70
$17,70
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‘Valor Presente VP Acumulado
546,49 546,49
515,39 531,10
513,38 17,71
S11,64 56,07
$10,12 $4,05
58,30 $12,85
$7,65 $20,50
$6,65 $27,16
$5,79 $3294
$5,03 $3797
54,38 $42,35
53,80 $46,16
5331 $49.46
52,88 $52,34
52,50 $54,84
52,18 $57,02

Cenario 4:
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Cenario 5:

0w - o O

HRHENEHEE

$19,70
$17.13
$14.90
$12,96
$11.27
$9.80
$8.52
$7.41
$6.44
$5.60
$4.87
$4.24
$3,68

-$52,65
-$29.99
-$10,28
$6.85
$21,75
$34.71
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$55,77
$64.29
$71,70
$78,14
$83,74
$88.61
$92.84
$96.53

Cenario 6:
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-$49.65
-$28.28
-$9.69
$6.46
$20,51
$32,73
$43.36
$52,60
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$67.61
$73,69
$78.97
$83,57
$87.56
$91,03
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Cenario 7:

Ph ph  ph ph
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-$17.29
-$5.93
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$12,54
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$37,08
$41,35
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$48.29
$51,10
$53,54
$55,67

Cenario 8:
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Valor Presente (M

APENDICE J - Graficos do Valor Presente em fungéo do tempo para todos os cenarios

Variacéo do Valor Presente - Cenario 1 Variacio do Valor Presente - Cenario 2

$30
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IIIIIIIII.IIII- 2$;8 IIIIIIII..IIII-
1 23456 7 8 9101112131415 -$10 1 234567 8 9101112131415
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W
S

Tempo (anos) Tempo (anos)
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Valor Presente (MM §)
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Variacao do Valor Presente - Cenario 4
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Variacao do Valor Presente - Cenario 6
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APENDICE K - Graficos de distribui¢do cumulativa do VPL do projeto considerando a variagdo nos custos de furfural, acetona, capacidade de produgio

Cenario 1 - VPL

Figura 1: Gréfico da distribui¢ao cumulativa para o VPL do Projeto referente a Figura 2: Gréfico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a
variagdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 3: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a variagdo na capacidade de producdo
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Cenario 2 - VPL

Figura 4: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a Figura 5: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a
variagdo do custo do Furfural variagdo do custo Acetona
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Figura 6: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a variacdo na capacidade de producao
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Cenario 3 - VPL

Figura 7: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a Figura 8: Grafico da distribuigdo cumulativa para o VPL do Projeto referente a
variagdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 9: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente a variag@o na capacidade de produgao
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Cenario 4 - VPL

Figura 10: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente Figura 11: Gréfico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a
variagdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 12: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a variagdo na capacidade de produgao
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Cenario 5 - VPL

Figura 13: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente Figura 14: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente
A variacdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 15: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente a variagdo na capacidade de producdo
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Cenario 6 - VPL

Figura 16: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente Figura 17: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente
A variacdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 18: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a variagdo na capacidade de produgao
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Cenario 7 - VPL

Figura 19: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente Figura 20: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente
A variacdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 21: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente a variagdo na capacidade de producdo
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Cenario 8 - VPL

Figura 22: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente Figura 23: Grafico da distribuicdo cumulativa para o VPL do Projeto referente
A variacdo do custo do Furfural variagdo do custo da Acetona
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Figura 24: Grafico da distribui¢do cumulativa para o VPL do Projeto referente a variagdo na capacidade de produgao
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APENDICE L - Graficos de distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagao do custo do Furfural e Acetona e a variagdo da
capacidade de produgdo

Cenario 1 — Custos Operacionais

Figura 1: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais Figura 2: Grafico da distribuigdo cumulativa para os Custos Operacionais
referente a variagdo no custo do Furfural referente a variacao no custo da Acetona
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Figura 3: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagdo na capacidade de produgao
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Cenario 2 — Custos Operacionais

Figura 4: Grafico da distribui¢cdo cumulativa para os Custos Operacionais Figura 5: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais
g ¢ p p g ¢ p p
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Figura 6: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagdo na capacidade de produgao
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Cenario 3 — Custos Operacionais

Figura 7: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais Figura 8: Grafico da distribuigdo cumulativa para os Custos Operacionais
referente a variagdo no custo do Furfural referente a variacdo no custo da Acetona
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Figura 9: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagdo na capacidade de produgdo
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Cenario 4 — Custos Operacionais

Figura 10: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais Figura 11: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais
referente a variagdo no custo do Furfural referente a variacao no custo da Acetona
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Figura 12: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagao na capacidade de producdo
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Cenario S — Custos Operacionais

Figura 13: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais Figura 14: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais
referente a variacdo no custo do Furfural referente a variacdo no custo da Acetona
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Figura 15: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagdo na capacidade de produgio
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Cenario 6 — Custos Operacionais

Figura 16: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais Figura 17: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais
referente a variacdo no custo do Furfural referente a variag¢do no custo da Acetona
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Figura 18: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagdo na capacidade de produgio
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Cenario 7 — Custos Operacionais

Figura 19: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais Figura 20: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais
referente a varia¢do no custo do Furfural referente a variagdo no custo da Acetona
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Figura 21: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagdo na capacidade de produgio
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Cenario 8 — Custos Operacionais

Figura 22: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais Figura 23: Grafico da distribui¢do cumulativa para os Custos Operacionais
referente a varia¢do no custo do Furfural referente a variagao no custo da Acetona
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Figura 24: Grafico da distribuicdo cumulativa para os Custos Operacionais referente a variagao na capacidade de producéo
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APENDICE M - Histogramas de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagio do custo do Furfural e Acetona, e variagio da capacidade de
produgdo

Cenario 1
Figura 1: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

do Furfural
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Figura 2: Distribuicao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

da Acetona
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Figura 3: Distribuicao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagao

na capacidade de producao
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Cenario 2

Figura 4: Distribuicao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

Do Furfural
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Figura 5: Distribuicao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo
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Figura 6: Distribuicdo de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagao na

Capacidade de produgao
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Cenario 3 - VPL

Figura 7: Distribuicao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagao do custo
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Figura 8: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

Da Acetona
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Figura 9: Distribuicdo de probabilidade para o VPL do Projeto referente a varia¢ao na
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Cenario 4 - VPL

Figura 10: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

Do Furfural
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Figura 11: Distribuicdo de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variacao do custo

Da Acetona
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Figura 12: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo na

Capacidade de produgao
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Cenario 5 - VPL

Figura 13: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

Do Furfural
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Figura 14: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

Da Acetona
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Figura 15: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo na
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Cenario 6 — VPL
Figura 16: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variacao do custo

Do Furfural
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Figura 17: Distribui¢ao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo do custo

Da Acetona

Distribuicao para o VPL do projeto

100%
90%
80%
70%
60%
50%
40%
30%
20%
10%

0%

VPL do projeto (MM $)



Porcentagem

100%

90%

80%

70%

60%

50%

40%

30%

20%

10%

0%

Figura 18: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo na

Capacidade de produgao
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Cenario 7 - VPL
Figura 19: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variacao do custo

Do Furfural
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Figura 20: Distribui¢ao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variacdo do custo

Da Acetona
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Figura 21: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo na

Capacidade de produgao
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Cenario 8 - VPL
Figura 22: Distribui¢do de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variacao do custo

Do Furfural
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Figura 23: Distribui¢ao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variacdo do custo

Da Acetona

Distribuicao para o VPL do projeto

VPL do projeto (MM $)

175



Figura 24: Distribui¢ao de probabilidade para o VPL do Projeto referente a variagdo da capacidade de producao
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Apéndice N - Histogramas de distribuicdo da probabilidade para os custos operacionais, considerando as varia¢des no custo do furfural, da acetona e na

Porcentagem

Figura 1: Distribuicdo de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo do
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Figura 2: Distribuicdo de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo do

custo da Acetona
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Figura 3: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo na

Capacidade de producao
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Cenario 2 — Custos Operacionais
Figura 4: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao do

custo de Furfural
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Figura 5: Distribuicdo de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo do

custo de Acetona
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Figura 6: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo da

Capacidade de produgao
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Cenario 3 — Custos Operacionais

Figura 7: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo na

Do custo de Furfural
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Figura 8: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo na

Do custo da Acetona

Distribuiciao Custos Operacionais
100%

90%
80%
70%
60%
50%
40%
30%
20%
10%

0%

Custos Operacionais (MM §)



Porcentagem

Figura 9: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo na
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Cenario 4 — Custos Operacionais

Figura 10: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo na

Do custo de Furfural

Distribuicao dos Custos Operacionais

Custos Operacionais (MM §)

186



Porcentagem

100%

90%

80%

70%

60%

50%

40%

30%

20%

10%

Figura 11: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagao na
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Figura 12: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacdo na
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Cenario S — Custos Operacionais

Figura 13: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo do custo de Furfural
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Figura 14: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao
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Figura 15: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao

Na capacidade de producgao
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Cenario 6 — Custos Operacionais
Figura 16: Distribuicao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variagdo

Do custo de Furfural
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Figura 17: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao
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Figura 18: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao
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Cenario 7 — Custos Operacionais

Figura 19: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao
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Figura 20: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao

Do custo da Acetona
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Figura 21: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao

Na capacidade de producgao
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Cenario 8 — Custos Operacionais

Figura 22: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao
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Figura 23: Distribui¢do de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao

Do custo da Acetona
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Figura 24: Distribui¢ao de probabilidade para os Custos Operacionais referente a variacao

Na capacidade de producgao
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