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All models are wrong, but some are useful.

(George E. P. Box)



RESUMO

Este trabalho tem como objetivo avaliar, por meio de simulagio no Aspen Plus®, o processo
de pirdlise térmica do poli(tereftalato de etileno) (PET), com foco na distribui¢do de produtos
e na fracdo de compostos liquidos na faixa de gasolina. A modelagem foi realizada utilizando
uma abordagem fenomenoldgica baseada no reator do tipo RYield, na qual a decomposicdo do
PET foi representada por rendimentos globais previamente definidos para as fracdes gasosa,
liquida e sdlida. O sistema foi simulado em regime estaciondrio, considerando trés tempera-
turas de operagao: 450, 500 e 550 °C. Os resultados indicaram que o aumento da temperatura
favorece a formac¢do de produtos gasosos, em detrimento da fase liquida, comportamento as-
sociado ao incremento de reagdes de craqueamento térmico em condi¢des mais severas. Os
rendimentos obtidos mostraram-se coerentes com as tendéncias reportadas na literatura para
processos de pirdlise de materiais poliméricos. Em relagao a fragcdo liquida, verificou-se que,
embora a quantidade total de liquido diminua com o aumento da temperatura, a propor¢cdo de
compostos leves, representados pelo pseudocomponente GASOLINE_LUMP, permanece apro-
ximadamente constante na faixa analisada. Apesar das simplificacdes adotadas, como o uso
de pseudocomponentes e a auséncia de modelagem cinética, o modelo desenvolvido mostrou-
se adequado para andlise de tendéncias do processo. Como trabalhos futuros, recomenda-se a
incorporagdo de modelos cinéticos e uma descricdo mais detalhada da composi¢cao do 6leo de

pirdlise.

Palavras-chave: pirdlise, PET, simulacdo, Aspen Plus®, combustivel, gasolina.



ABSTRACT

The objective of this work is to evaluate, through Aspen Plus® simulation, the thermal py-
rolysis process of polyethylene terephthalate (PET), focusing on product distribution and the
fraction of liquid compounds within the gasoline range. The modeling approach was based on
a phenomenological representation using a RYield reactor, in which PET decomposition was
described by predefined global yields for gas, liquid and solid fractions. The system was simu-
lated under steady-state conditions at three operating temperatures: 450, 500 and 550 °C. The
results showed that increasing temperature promotes gas formation while reducing the liquid
fraction, which is associated with the enhancement of thermal cracking reactions at higher tem-
peratures. The obtained yields are consistent with trends reported in the literature for plastic
pyrolysis processes. Regarding the liquid fraction, it was observed that although the total liquid
yield decreases with temperature, the proportion of light compounds, represented by the GASO-
LINE_LUMP pseudocomponent, remains nearly constant within the evaluated range. Despite
the simplifications adopted, such as the use of pseudocomponents and the absence of kinetic
modeling, the developed model proved adequate for trend analysis. Future work should include

kinetic modeling and a more detailed description of the pyrolysis oil composition.

Keywords: pyrolysis, PET, simulation, Aspen Plus®, fuel, gasoline.
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1 INTRODUCAO

1.1 IMPACTO GLOBAL E LIMITACOES DA RECICLAGEM DO POLITEREFTALATO DE
ETILENO (PET)

O gerenciamento inadequado de residuos plasticos pds-consumo constitui um dos prin-
cipais desafios ambientais da atualidade, o que torna urgente o desenvolvimento de rotas tecno-
l16gicas capazes de ampliar a valorizagdo desses materiais — tema central deste trabalho. Nesse
cendrio, o politereftalato de etileno (PET) ocupa posi¢ao de destaque por sua ampla utilizagao
em embalagens de bebidas e no setor téxtil (poliéster), compondo um fluxo volumoso e hetero-
géneo que segue crescendo mesmo diante dos limites da reciclagem mecanica convencional.

A produ¢dao mundial de plasticos retomou a trajetoria de crescimento no pos-pandemia,
aproximando-se de 431 milhdes de toneladas em 2024, com predominancia de polimeros de
origem féssil, em torno de 90% da composicao global (Plastics Europe, 2025). Apenas cerca de
9% do plastico produzido globalmente é efetivamente reciclado (OECD, 2024), o que evidencia
um descompasso entre a escala de producao e a velocidade de adoc¢ao de conteudo reciclado.
Estima-se ainda que, em 2010, entre 4,8 e 12,7 milhdes de toneladas de residuos plésticos
tenham entrado nos oceanos a partir de fontes terrestres (Jambeck et al., 2015), cenério que
reforca a urgéncia de solugdes complementares a reciclagem mecanica tradicional, sobretudo
em regides nas quais a infraestrutura de coleta e triagem € insuficiente.

No Brasil, 0o 13° Censo da Associacdo Brasileira da Indistria do PET (ABIPET) regis-
trou 410 mil toneladas de PET pds-consumo recicladas em 2024, com avango da rota bottle-
to-bottle (37%) como principal destino do material reciclado (ABIPET, 2025). Apesar disso,
o parque reciclador nacional operou com ociosidade média de 23%, atribuida a baixa eficién-
cia da coleta seletiva e a irregularidade no suprimento de material (Agencia Brasil, 2025), o
que reforca a necessidade de rotas tecnolégicas complementares voltadas a fracdes degradadas,
contaminadas ou mistas, usualmente preteridas pela reciclagem mecanica.

Embora a reciclagem mecanica seja o pilar da circularidade do PET, ela apresenta limi-
tagcdes intrinsecas: a degradacdo termomecanica ao longo dos ciclos de processamento provoca
a cisdo de cadeias poliméricas, reduzindo a massa molar do material e alterando suas proprieda-
des reoldgicas e mecanicas (Almohamadi et al., 2021). Como consequéncia, parte relevante do
fluxo de PET ndo retorna a aplicacdes de alto valor agregado, tendendo a convergir para aterro

ou incinerag¢do quando ndo € elegivel a reciclagem mecanica (OECD, 2024).
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Nesse contexto, avangos regulatdrios recentes t€ém buscado ampliar a rastreabilidade da
reciclagem quimica. Na Unido Europeia, por exemplo, a Diretiva de Plésticos de Uso Unico (do
inglés Single-Use Plastics Directive, SUPD) passou a aceitar mecanismos de balanco de massa
para atribuir conteddo reciclado ao longo de cadeias complexas, ainda que materiais destinados
a uso como combustivel ndo sejam contabilizados para metas de reciclagem — abordagem
conhecida como fuel-use excluded (Plastics Europe, 2024; Victory, 2026). Esse movimento
regulatorio reforga a relevancia de estudos que simulem e antecipem rendimentos de rotas de
reciclagem quimica do PET antes de investimentos em plantas piloto e em ampliacdo de escala

(Plastics Europe, 2024).

1.2 SOLUCOES TECNOLOGICAS PARA A VALORIZACAO DO PET

A reciclagem quimica do PET compreende rotas que despolimerizam o material a mono-
meros e intermedidrios, ou o convertem termoquimicamente em fracdes hidrocarbonadas, am-
pliando o espectro de residuos elegiveis a valorizagao (Muszynski et al., 2023). Entre as rotas
de despolimerizacdo destacam-se as hidrélises (4cida, neutra e alcalina) e as alcodlises (glico-
lise, metandlise e etandlise), que permitem recuperar mondmeros como acido tereftalico (TPA),
etilenoglicol (EG), tereftalato de bis(2-hidroxietila) (BHET) e tereftalato de dimetila (DMT),
conforme o catalisador, o solvente e as condi¢des empregadas (Muszynski et al., 2023). Ja as
rotas termoquimicas, como a pirdlise térmica, convertem o polimero diretamente em fracdes
hidrocarbonadas, sendo especialmente indicadas para materiais degradados, contaminados ou
mistos, menos aptos as rotas fisicas convencionais.

A Figura 1 apresenta um esquema conceitual do contexto geral abordado neste trabalho,
destacando as principais rotas de tratamento de residuos plasticos e o recorte metodoldgico
adotado, com énfase na reciclagem quimica por pirdlise térmica e na simula¢do do processo.

A simulagdo de processos, em particular por meio do software Aspen Plus®, tem papel
relevante nesse contexto, pois permite estimar rendimentos e avaliar a sensibilidade do pro-
cesso a varidveis operacionais — como temperatura, tempo de residéncia e tipo de reator —
antes de investimentos experimentais, reduzindo tentativa e erro em bancada (Paavani et al.,
2025). Dessa forma, o uso de ferramentas de simulagdo para investigar a pirdlise térmica do
PET mostra-se coerente tanto com as demandas tecnoldgicas quanto com o cendrio regulatorio

voltado a reciclagem quimica (OECD, 2024).



14

Figura 1 — Esquema conceitual do contexto do estudo e do recorte metodoldgico adotado.

PROE_)UQAO DE
PLASTICOS

USOE
CONSUMO

GERAGAO DE
RESIDUOS

RECICLAGEM MECANICA RECICLAGEM QUIMICA INICINERAGAO

PIROLISE TERMICA
SIMULACAO

Fonte: Elaborado pelo autor.

1.3 OBJETIVOS

1.3.1 Objetivo Geral

Investigar e simular, no Aspen Plus®, o processo de pirdlise térmica convencional de
residuos plasticos, sem uso de catalisadores, visando a obten¢ao de 6leo pirolitico com fracdes
na faixa da gasolina, de forma a construir um modelo simples, direto e aplicdvel para estudos

de conversao termoquimica.

1.3.2 Objetivos Especificos

 Caracterizar, por meio de revisao bibliografica, os principios da pirdlise térmica convenci-
onal, destacando sua simplicidade operacional, a auséncia de catalisadores e a capacidade
de converter residuos plasticos em combustiveis liquidos. (Baseado em estudos que ana-
lisam pir6lise térmica para producdo de hidrocarbonetos a partir de residuos plasticos,

reforcando seu cardter direto e ndo catalitico.)
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+ Desenvolver um modelo conceitual no Aspen Plus® para a pirélise térmica, utilizando
blocos do tipo RYield para representar a decomposicdo térmica, adotando um fluxo de

processo minimalista que priorize clareza e reprodutibilidade.

* Determinar a distribuicao de produtos da pirdlise térmica, com €nfase nas fracdes liquidas

compativeis com a faixa de hidrocarbonetos presentes na gasolina.

* Avaliar o potencial do 6leo pirolitico gerado em termos de composicdo e aplicabilidade
como combustivel ou pré-intermedidrio petroquimico, considerando limitacdes tecnolo-

gicas e premissas simplificadas do modelo.

* Definir um recorte técnico claro e realista, assegurando que o estudo permaneca focado
exclusivamente na pirélise térmica convencional, sem abordagens cataliticas, sem rotas
avancadas e sem complexidades adicionais que fujam do escopo de um modelo bésico de

reciclagem quimica.

1.3.3 Escopo e Delimitacoes

O presente trabalho concentra-se exclusivamente na simulacdo do processo de pirdlise
térmica convencional de residuos plésticos, realizada sem o uso de catalisadores e em atmos-
fera inerte, abordando unicamente a decomposi¢ao térmica como mecanismo de conversao.
O estudo limita-se ao desenvolvimento de um modelo conceitual simplificado no Aspen Plus®,
utilizando o bloco RYield para representar a quebra térmica e a formagao dos produtos, sem a in-
corporacao de cinéticas detalhadas, mecanismos avanc¢ados ou complexidade reacional. O foco
recai sobre a obtencdo de 6leo pirolitico, com €nfase nas fragdes que se aproximam da faixa de
hidrocarbonetos presentes na gasolina, alinhando-se a estudos que demonstram o potencial da
pirdlise térmica para gerar combustiveis liquidos a partir de residuos plasticos. O trabalho nao
inclui andlises econdOmicas, avaliagdes de ciclo de vida, rotas cataliticas, hidrogenacao, métodos
enzimdticos, plasma, gaseificacao ou quaisquer abordagens tecnoldgicas alternativas, mantendo
um recorte técnico estrito. Também ndo contempla experimentacao laboratorial, restringindo-se
a simulacdo computacional e a interpretacdo comparativa com valores e tendéncias encontrados

na literatura.
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1.3.4 Métricas e Critérios de Avaliacao

As métricas e critérios de avaliagdo deste trabalho foram definidos de forma a garantir a
coeréncia entre 0 modelo proposto e o comportamento esperado da pirdlise térmica convenci-
onal de residuos plésticos. O primeiro critério adotado € a robustez da simulacdo, assegurando
que o modelo no Aspen Plus® opere sem erros de convergéncia e apresente fechamento de ba-
lanco de massa com desvio inferior a 1%. Esse valor foi adotado por ser uma referéncia usual de
fechamento numérico em simulac¢des de processo em regime estaciondrio, indicando que even-
tuais perdas de massa no modelo sdo despreziveis frente a precisio exigida para uma andlise
de tendéncias. Além disso, avalia-se a distribuicdo dos produtos gerados, em especial a fracdo
liquida correspondente ao dleo pirolitico, que deve reproduzir qualitativamente a tendéncia re-
portada na literatura sobre pirdlise térmica de residuos plasticos: aumento da fragdo gasosa e
reducdo da fracdo liquida com o incremento da temperatura de opera¢do, comportamento am-
plamente associado a intensificacdo de reagdes de craqueamento térmico em condi¢des mais
severas.

Outro critério fundamental € a simplicidade e a reprodutibilidade do modelo, que deve
ser suficientemente claro para permitir sua replicagdo por outros pesquisadores utilizando o
mesmo fluxograma, as mesmas condi¢des operacionais € o mesmo conjunto de reagcdes simpli-
ficadas. Este critério € essencial para manter o carater didético e aplicado da proposta. Também
se avalia a coeréncia do modelo com dados e tendéncias amplamente relatados na literatura,
especialmente no que diz respeito a geracao de fragdes liquidas, gasosas e solidas tipicas da pi-
rélise térmica convencional, garantindo que a simulacao represente adequadamente fendmenos
observados experimentalmente em estudos correlatos.

Por fim, considera-se que o trabalho atinge seus objetivos se respeitar integralmente as
delimitacdes estabelecidas, mantendo-se dentro do escopo da pirdlise térmica sem catalisadores

e evitando complexidades adicionais, mecanismos detalhados e rotas alternativas.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1 RESIDUOS DE PET E LIMITACOES DAS ROTAS CONVENCIONAIS

Conforme apresentado na Introdugao, o poli(tereftalato de etileno) (PET) ocupa posicao
de destaque no contexto dos residuos plasticos devido a sua ampla aplicacdo em embalagens de
bebidas e alimentos, bem como no setor téxtil na forma de fibras de poliéster, o que resulta em
um fluxo pés-consumo volumoso e recorrente (Our World in Data, 2023). Nesse quadro, o PET
¢ frequentemente citado como um dos polimeros com maior viabilidade de reciclagem e maior
maturidade de cadeia, mas a magnitude do volume gerado e a heterogeneidade dos residuos co-
letados continuam impondo desafios relevantes a recuperacao material em larga escala (OECD,
2024).

Como j4 discutido na Introdugdo, dados setoriais recentes do Brasil evidenciam avangos
na capacidade de processamento do PET pds-consumo, ainda que a literatura e fontes insti-
tucionais apontem gargalos na etapa de suprimento de material com qualidade e regularidade
compativeis com a capacidade instalada, o que pode gerar ociosidade operacional e limitar a
expansdo da cadeia (Agencia Brasil, 2025). Essa tensdo entre capacidade industrial e dispo-
nibilidade de matéria-prima adequada é coerente com diagndsticos mais amplos sobre a ges-
tao de residuos: mesmo quando existe tecnologia de reciclagem, a eficiéncia global depende
fortemente de coleta, triagem e logistica reversa, que variam significativamente entre regioes
(OECD, 2024). Assim, o desafio ndo se resume ao “quanto” se recicla, mas também ao “que
tipo” de PET chega as plantas e em quais condicdes fisico-quimicas e de contaminagao.

A reciclagem mecanica constitui a principal rota convencional de valorizacdo do PET
e desempenha papel central nas estratégias de economia circular, pois permite reintroduzir o
material na cadeia produtiva com relativamente menor complexidade tecnolégica quando com-
parada a rotas quimicas (OECD, 2024). Como j4 apresentado na Introdugio, essa rota enfrenta
limitagdes intrinsecas associadas a degradacao termomecénica do polimero ao longo dos ciclos
de processamento, que reduz a massa molar e afeta propriedades reolégicas e mecanicas do ma-
terial (Almohamadi et al., 2021). Esse fenomeno € frequentemente associado ao downcycling
— processo em que o material reciclado resulta em qualidade inferior a do material original —,
no qual o reciclado perde parte de seu desempenho e tende a ser direcionado a usos de menor
valor agregado ao longo de multiplos ciclos, sobretudo quando o residuo de entrada apresenta

variabilidade elevada (Almohamadi et al., 2021). Ainda que cadeias mais maduras consigam
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mitigar parte dessas perdas por meio de controle de qualidade e aditivos, permanece um limite
técnico relacionado ao histérico térmico do material e a degradagdo acumulada (Almohamadi
etal.,2021).

Além da degradacdo estrutural, a presenca de contaminantes e a heterogeneidade do re-
siduo pés-consumo constituem barreiras praticas importantes para a reciclagem mecanica de
PET. Misturas com outros polimeros, residuos organicos, adesivos, pigmentos € componentes
de embalagem podem comprometer a qualidade do reciclado e reduzir o rendimento do pro-
cesso, elevando custos de triagem e reprocessamento (OECD, 2024). Na perspectiva sistémica,
relatdrios internacionais destacam que a baixa efici€éncia de coleta e separacdo, somada a vari-
abilidade do material disponivel, limita o alcance de metas de circularidade e cria uma parcela
persistente de residuos “nao elegiveis” para rotas convencionais de reciclagem, especialmente
em ambientes onde a infraestrutura de gestao € insuficiente (OECD, 2024). De forma consis-
tente, diagnodsticos do setor no Brasil também apontam que a capacidade instalada pode superar
a oferta efetiva de material com especificacdo adequada, reforcando que o gargalo frequen-
temente reside antes da etapa industrial, na cadeia de fornecimento e na qualidade do fluxo
coletado (ABIPET, 2025).

Diante desse contexto, torna-se tecnicamente justificivel considerar rotas complemen-
tares capazes de ampliar o espectro de residuos de PET passiveis de valorizacdo, sobretudo
para fracdes degradadas, contaminadas ou mistas que ndo atendem aos requisitos da reciclagem
mecanica. Avaliagdes internacionais convergem ao sugerir que estratégias robustas de enfren-
tamento da poluicdo plastica e de avanco da circularidade demandam portfélios integrados de
solu¢des, combinando prevencao, redesign, reciclagem mecanica e rotas avancadas de recupera-
cdo de valor material (OECD, 2024). Nesse cendrio, processos de reciclagem quimica aparecem
como alternativas promissoras para tratar fluxos que escapam da reciclagem fisica, convertendo
o polimero em produtos de menor complexidade molecular e potencialmente reinseriveis em ca-
deias quimicas, desde que avaliados sob critérios técnicos e de eficiéncia energética compativeis
com as condi¢des de contorno locais (OECD, 2024). Assim, o estudo de rotas termoquimicas
aplicadas ao PET, como a pirdlise térmica, pode ser compreendido como parte de uma estra-
tégia de complementaridade tecnolégica — nao de substitui¢cdo — com o objetivo de reduzir
o desvio para aterro e ampliar op¢des de valorizacdo para fracdes ndo recuperdveis por vias

convencionais (OECD, 2024) (Plastics Europe, 2025).



19

2.2 FUNDAMENTOS DA PIROLISE TERMICA APLICADA AO PET

A pirdlise é um processo de conversdo termoquimica no qual materiais organicos sao
submetidos a aquecimento em atmosfera subestequiométrica (com disponibilidade de oxigénio
insuficiente para promover combustdo completa, podendo ser inerte), promovendo a quebra de
ligacdes quimicas e a formagdo de produtos em diferentes fases, tipicamente uma fracdo gasosa,
uma fracdo liquida condensével e um residuo sélido carbonéceo (char, material carbonoso re-
manescente da decomposicdo térmica) (Figueiredo et al., 2015). Em termos operacionais, a
pirdlise pode ser realizada em diferentes regimes (por exemplo, pirdlise lenta e rapida), vari-
ando principalmente a taxa de aquecimento e o tempo de residéncia dos vapores; tais parametros
influenciam a distribuicdo de produtos e a extensao de reagdes secunddrias em fase vapor, o que
torna a sele¢ao de condi¢gdes operacionais um fator determinante para o perfil de produtos ob-
tidos (Zakharyan; Maksimov, 2023). Assim, embora a pirdlise seja frequentemente descrita de
forma ampla como “degradacdo térmica”, sua natureza &, na prética, a de um conjunto de re-
acdes concorrentes e consecutivas, sensiveis a temperatura, tempo de residéncia, transferéncia
de calor e caracteristicas do material alimentado (Zakharyan; Maksimov, 2023) (Paavani et al.,
2025).

Do ponto de vista da estrutura quimica, o PET € um poliéster aromdtico cuja unidade
repetitiva contém ligacdes éster e anéis aromaticos, caracteristica que diferencia seu compor-
tamento térmico daquele observado em poliolefinas (por exemplo, PE e PP) (Romao; Spinace;
Paoli, 2009). Essa presenca simultanea de grupos éster e anéis aromadticos implica (i) a gera-
cdo de espécies oxigenadas durante a degradacdo e (ii) a tendéncia a formacdo de compostos
aromaéticos e produtos derivados de unidades benzé€nicas, em contraste com as cadeias pre-
dominantemente alifaticas geradas na pir6lise de poliolefinas (Zakharyan; Maksimov, 2023).
Consequentemente, ao discutir pirdlise de PET, é fundamental considerar que a “qualidade” da
fracdo liquida condensavel nao € apenas funcado de cortes de ebulicao, mas também do teor de
oxigénio e da natureza quimica dos compostos formados, o que influencia acidez, estabilidade
e potencial de aplicacdo posterior (Zakharyan; Maksimov, 2023).

A caracterizacdo do comportamento térmico do PET é frequentemente conduzida por
meio de andlise termogravimétrica (TGA), que permite observar a perda de massa em fungdo
da temperatura sob atmosfera controlada, fornecendo uma referéncia importante para delimitar

a faixa tipica de degradacdo térmica do polimero (Alhulaybi; Dubdub, 2023). Estudos cinéti-
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cos baseados em TGA indicam que a pirdlise do PET pode apresentar um estdgio principal de
degradacdo em uma faixa de temperatura relativamente concentrada; por exemplo, uma anélise
cinética abrangente reportou a ocorréncia de uma reagdo cinética dominante na faixa aproxi-
mada de 650 a 750 K em ensaios com diferentes taxas de aquecimento (Alhulaybi; Dubdub,
2023). Embora valores exatos dependam da taxa de aquecimento, massa de amostra e condi-
cOes experimentais, a mensagem essencial para a engenharia de processo é que o PET exibe
uma janela térmica bem definida para a conversdo primdria, o que justifica a escolha de in-
tervalos tipicos de operacdo na ordem de centenas de graus Celsius em aplicacdes de pirdlise
(Alhulaybi; Dubdub, 2023).

Em termos mecanisticos, a degradacdo térmica do PET envolve, de forma geral, a cli-
vagem de ligacdes éster e rearranjos que geram fragmentos de menor massa molar, incluindo
espécies oxigenadas e aromdticas (Zakharyan; Maksimov, 2023). Revisdes especificas sobre re-
ciclagem tercidria de PET por pirdlise destacam que a natureza do polimero conduz a formagado
de uma mistura de produtos, na qual podem coexistir compostos condensaveis (liquidos), gases
nao condensaveis e residuos sélidos, com propor¢des dependentes das condi¢des de operagao e
do arranjo de reator (Figueiredo et al., 2015) (Zakharyan; Maksimov, 2023). Além disso, a li-
teratura enfatiza que caracteristicas do material alimentado (por exemplo, polimero puro versus
residuo real, presenca de aditivos, misturas com outros polimeros) também influenciam a com-
posicdo de produtos, podendo alterar o teor de oxigenados e favorecer ou inibir determinadas
vias reacionais (Zakharyan; Maksimov, 2023).

A temperatura €, de maneira consistente, uma das varidveis mais influentes na distribui-
cdo de produtos da pirdlise. Em termos qualitativos, revisdes recentes discutem que o aumento
de temperatura tende a favorecer maior conversao e intensificar o craqueamento secunddrio de
vapores, 0 que pode elevar a fracdo gasosa as custas da fragdo liquida condensédvel, enquanto
temperaturas moderadas podem favorecer a formacdo de condenséveis, dependendo do regime
hidrodinamico e do tempo de residéncia dos vapores (Zakharyan; Maksimov, 2023). Para o PET
especificamente, essa sensibilidade € particularmente relevante porque parte dos produtos con-
densdveis inclui espécies oxigenadas que podem sofrer transformacdes secunddrias (por exem-
plo, descarboxilacdo, descarbonilacdo e rea¢des de aromatizagdo), alterando o perfil do dleo e
a proporcao de gases como CO e CO, (Zakharyan; Maksimov, 2023). Assim, ao analisar pir6-
lise de PET, a temperatura nao deve ser entendida apenas como “alavanca de rendimento”, mas

também como parametro que reorganiza a composi¢ao quimica das fra¢des formadas, com im-
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plicacdes diretas em propriedades e possiveis rotas posteriores de aproveitamento (Zakharyan;
Maksimov, 2023).

Outro ponto central é o papel do tempo de residéncia dos vapores e do contato dos pro-
dutos intermedidrios com superficies quentes e, eventualmente, com material sélido presente
no leito. Revisdes de processo destacam que tempos de residéncia mais longos podem ampliar
reacOes secundarias em fase vapor e aumentar a formacgdo de gés e de sdlidos por reacdes de
condensacdo/aromatizacdo e deposicdo, enquanto tempos curtos podem preservar uma maior
fracdo de condensaveis (Zakharyan; Maksimov, 2023). Em reatores de leito fixo, por exemplo,
limitagdes de transferéncia de calor e gradientes térmicos podem resultar em zonas de degra-
dacdo heterogénea e maior permanéncia de vapores no interior do reator, favorecendo reacdes
secunddrias e alterando a distribuicao final de produtos (Zakharyan; Maksimov, 2023). Em con-
trapartida, configuragdes como leito fluidizado e regimes com aquecimento mais intenso podem
aumentar a taxa de transferéncia de calor e reduzir a heterogeneidade, afetando tanto a taxa glo-
bal de conversdo quanto a composicao das fracdes (Zakharyan; Maksimov, 2023) (Paavani et
al., 2025).

Por fim, € importante delimitar as implicacOes especificas de se considerar pirdlise tér-
mica ndo catalitica do PET. Em abordagens sem catalisador, a seletividade para hidrocarbonetos
"tipo combustivel"tende a ser limitada pela presenca intrinseca de oxigénio na cadeia do PET
e pela formacao de compostos oxigenados e arométicos que nem sempre atendem diretamente
a requisitos de combustiveis comerciais (Zakharyan; Maksimov, 2023). Revisdes sobre reci-
clagem tercidria por pirélise ressaltam, contudo, que a rota térmica permanece relevante pela
simplicidade operacional, pela possibilidade de tratar correntes heterogéneas e pela geracao
simultanea de fragdes com potencial de uso energético e quimico, ainda que a adequacao do
produto final dependa, em muitos casos, de etapas posteriores de separagdo e/ou beneficia-
mento (Zakharyan; Maksimov, 2023) (Figueiredo et al., 2015). Nesse sentido, a compreensao
dos fundamentos e das tendéncias fenomenoldgicas descritas neste tépico € essencial para in-
terpretar resultados de simulag@o e discutir, com rigor, as limitacdes e o alcance de modelos
simplificados aplicados a pir6lise térmica do PET (Alhulaybi; Dubdub, 2023) (Paavani et al.,
2025).
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2.3 PRODUCAO DE OLEO COMBUSTIVEL NA FAIXA DA GASOLINA A PARTIR DE
PET

A expressdo “faixa da gasolina” é amplamente empregada em engenharia de refino e
em estudos de conversdo termoquimica para designar, de modo operacional, um conjunto de
hidrocarbonetos leves associados a um intervalo tipico de nimero de carbonos e de tempera-
turas de ebulicdo (Agencia Nacional do Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis, 2026). No
contexto brasileiro, a Agéncia Nacional do Petrdleo, Géds Natural e Biocombustiveis (ANP)
descreve a gasolina automotiva como uma mistura complexa cujas moléculas podem variar ti-
picamente de 5 a 12 dtomos de carbono e cuja ebuli¢@o se inicia em torno de 30 °C, com ponto
final de ebulicao de até aproximadamente 215 °C (Agencia Nacional do Petroleo, Gas Natural
e Biocombustiveis, 2026). Esse ponto final representa a temperatura na qual praticamente a
totalidade da amostra € vaporizada em um ensaio padronizado de destilagdo, delimitando o li-
mite superior de volatilidade dos hidrocarbonetos considerados dentro da faixa da gasolina. Em
termos complementares, classificagdes técnicas baseadas em “faixas por nimero de carbonos”
também descrevem a faixa de compostos orgéanicos tipica da gasolina como aproximadamente
C6—C12 (frequentemente denominada, em inglé€s, gasoline range organics — GRO), com vari-
acdes metodoldgicas conforme o objetivo analitico e o método utilizado (ALS Global, 2026).

Essas defini¢cdes sdo essenciais para evitar uma confusao recorrente em trabalhos de reci-
clagem quimica: identificar uma frac@o “na faixa da gasolina” significa, estritamente, enquadrar
uma parcela do produto em um intervalo de volatilidade ou de nimero de carbonos compativel
com o observado em gasolinas, e ndo afirmar que o material resultante atenda as especifica-
coes regulatorias de um combustivel automotivo comercial (Agencia Nacional do Petroleo, Gas
Natural e Biocombustiveis, 2026). Na prética, a conformidade de uma gasolina comercial en-
volve requisitos adicionais (por exemplo, parametros de volatilidade em pontos especificos de
recuperacdo, estabilidade, composi¢ao restrita, teor de contaminantes e outros critérios norma-
tivos) que ndo sdo garantidos apenas por um corte de ebulicdo (ASTM International, 2024).
Assim, em estudos de pirdlise de polimeros, especialmente do PET, o uso da expressao “faixa
da gasolina” deve ser interpretado como uma classificagio termo-fisica e composicional preli-
minar, adequada para estudos exploratdrios e comparacdes com literatura, mas insuficiente, por
si sO, para caracterizar o produto como “combustivel final” (Agencia Nacional do Petroleo, Gas

Natural e Biocombustiveis, 2026) (ASTM International, 2024).
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No caso especifico do PET, a possibilidade de obtencdo de fragdes leves com volati-
lidade compativel com a faixa da gasolina decorre de sua conversdo termoquimica em uma
mistura de gases e compostos condensdveis, cuja composicao depende das condi¢des operaci-
onais e do arranjo do reator (Zakharyan; Maksimov, 2023). Revisdes recentes sobre pirdlise
de PET descrevem que a degradacdo do poliéster aromatico tende a formar uma fracdo conden-
sdvel com significativa presencga de espécies aromaticas e oxigenadas, além de fragdes gasosas
contendo produtos de desoxigena¢do, como CO e CO,, o que diferencia o 6leo de PET daqueles
provenientes de poliolefinas (Zakharyan; Maksimov, 2023). Em abordagens de reciclagem ter-
cidria via pirdlise, também se destaca que a rota térmica pode gerar simultaneamente produtos
com potencial de uso energético e quimico, ainda que a adequagdo do 6leo a aplicagdes como
combustivel dependa de sua composi¢ao e, em muitos casos, de etapas posteriores de separacao
e beneficiamento (Figueiredo et al., 2015).

Dessa forma, ao discutir “6leo combustivel na faixa da gasolina” a partir de PET, é
necessdrio distinguir pelo menos trés camadas de andlise: (i) faixa de ebulicio (volatilidade) e
faixa de niimero de carbonos (por exemplo, C5-C12 ou C6—C12, conforme critério adotado);
(ii) natureza quimica da fragdo (teor de aromaticos, oxigenados e outros grupos funcionais); e
(iii) conformidade regulatéria com especificacdes de gasolina automotiva (Agencia Nacional
do Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis, 2026) (ALS Global, 2026). A primeira camada
¢ util para definir cortes e para quantificar, em bases compardveis, o potencial de obtencao
de fracdes “tipo gasolina” a partir de uma mistura complexa (ASTM International, 2024). A
segunda camada € particularmente critica para o PET, pois a presenc¢a de oxigénio na estrutura
do polimero favorece a formagao de compostos oxigenados na fracdo condensdvel, os quais
podem impactar propriedades como acidez, estabilidade e corrosividade, restringindo o uso
direto como combustivel (Zakharyan; Maksimov, 2023). J4 a terceira camada envolve requisitos
normativos e de desempenho (por exemplo, volatilidade medida por destilagdo padronizada e
outros parametros), que nao sao satisfeitos automaticamente por um simples enquadramento
por ebulicdo (Agencia Nacional do Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis, 2026) (ASTM
International, 2024).

Na literatura, a discussao sobre fra¢des leves provenientes de pirdlise de PET costuma
enfatizar que a distribui¢io de produtos e a seletividade a compostos desejaveis dependem for-
temente de temperatura, tempo de residéncia e reacdes secundérias em fase vapor (Zakharyan;

Maksimov, 2023). Em termos qualitativos, condi¢cdes mais severas podem aumentar o craquea-
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mento secunddrio e deslocar parte dos condensdveis para produtos gasosos, enquanto condi¢des
moderadas podem preservar maior quantidade de condensdveis, embora com composi¢ao ainda
marcada por aromaticos e oxigenados (Zakharyan; Maksimov, 2023). Revisdes de processo
também ressaltam que o projeto do reator e a hidrodinamica afetam o contato dos vapores com
zonas quentes e superficies, alterando a extensao de reacdes secunddrias que moldam a fragcao
leve potencialmente atribuivel a faixa da gasolina (Zakharyan; Maksimov, 2023). Assim, ao se
analisar a “fragcdo gasolina” em produtos de pir6lise de PET, a compara¢do com a literatura deve
considerar cuidadosamente as condicdes de processo e o critério adotado para corte de ebulicdao
(por exemplo, intervalo de temperaturas ou intervalos de carbonos) (ALS Global, 2026) (ASTM
International, 2024).

Por fim, é importante explicitar a forma correta (e academicamente segura) de tratar
essa fracdo no ambito de um estudo sem catalisadores e sem etapas de beneficiamento. A fra-
cdo obtida pode ser classificada como pertencente a faixa de ebuli¢do (e de nimero de carbonos)
associada a gasolina, mas ndo deve ser descrita como “gasolina” no sentido regulatério ou co-
mercial (Agencia Nacional do Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis, 2026). Esse cuidado
€ particularmente relevante para o PET, dado que revisdes indicam a formacdo de compostos
arométicos e oxigenados na fracdo condensdvel, o que tende a exigir etapas adicionais para
adequacdo do produto a usos finais (Zakharyan; Maksimov, 2023) (Figueiredo et al., 2015).
Portanto, neste trabalho, a terminologia “na faixa da gasolina” é empregada como um critério
de classificagdo por volatilidade e por faixa de carbonos, adequado para andlises preliminares
e para a comparacao com tendéncias reportadas na literatura, sem implicar atendimento as es-
pecificacdes de gasolina automotiva comercial (Agencia Nacional do Petroleo, Gas Natural e

Biocombustiveis, 2026) (ASTM International, 2024).

2.4 MODELAGEM E SIMULACAO DA PIROLISE DE PET

A modelagem e simulacdo de processos tem sido empregada como uma etapa estraté-
gica em estudos de reciclagem quimica e conversao termoquimica, pois permite avaliar cenarios
operacionais, estimar distribui¢des de produtos e realizar anélises de sensibilidade antes de in-
vestimentos experimentais e de ampliagdo de escala (Hasan et al., 2024). Em particular, simu-
lagdes em regime estaciondrio sdo frequentemente utilizadas para capturar balancos de massa e

energia e para investigar tendéncias sob diferentes condi¢des de operacdo, servindo como uma
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ferramenta de triagem e de apoio a tomada de decisdo em estdgios preliminares de desenvolvi-
mento tecnoldgico (Hasan et al., 2024) (Azam; Vete; Afzal, 2022). Nessa perspectiva, o valor
da simulacdo ndo se restringe a obtencdo de nimeros pontuais, mas a capacidade de estruturar
o problema, explicitar premissas, rastrear coeréncia termodindmica e comparar resultados com
faixas reportadas na literatura, reduzindo incertezas de projeto (Hasan et al., 2024).

Entre as ferramentas disponiveis para simulagdo de processos, o Aspen Plus® é ampla-
mente utilizado em estudos de conversdo termoquimica por oferecer uma biblioteca robusta de
modelos de propriedades e blocos unitarios, incluindo modelos de reatores adequados a diferen-
tes niveis de detalhe (estequiométrico, equilibrio, cinético e baseados em rendimentos). Além
disso, trabalhos recentes mostram o uso do Aspen Plus® para desenvolver modelos de piré-
lise validados com dados experimentais, permitindo andlises de sensibilidade em pardmetros
como temperatura, tempo de residéncia e caracteristicas de alimentacdo, bem como avalia¢des
técnico-econdmicas em escala de planta (Hasan ef al., 2024). Em aplicagdes de pirdlise e pro-
cessos correlatos, também € relatada a utilizagcdo combinada de reatores dos tipos Yield e Gibbs
para representar, respectivamente, a decomposicao inicial e a evolucao termodinamica subse-
quente por minimizacdo de energia livre de Gibbs, estratégia util quando a descricdo cinética
detalhada ndo esta disponivel (Romano; Melchiorre; Veglio, 2023).

Um aspecto central na constru¢do de modelos de pirdlise € a selecio do tipo de reator,
que deve ser compativel com o nivel de informacdo disponivel (estequiometria, cinética, equi-
librio) e com o objetivo do estudo (tendéncias, fechamento de balancos, predi¢do de composi-
¢des) (University of Michigan, 2026). Em Aspen Plus®, modelos como RStoic, RYield, REquil
e RGibbs sdo frequentemente classificados como “ndo cinéticos” no sentido de ndo exigirem
leis de velocidade; o RStoic € apropriado quando a estequiometria é conhecida e a cinética €
desconhecida ou desprezivel, enquanto o RYield € indicado quando nem a estequiometria nem
a cinética sdo conhecidas, mas existem rendimentos de produtos a serem impostos ao modelo
(University of Michigan, 2026). Ja os reatores REquil e RGibbs podem ser empregados quando
se deseja representar equilibrio quimico (e, no caso do RGibbs, por minimizagdo de Gibbs),
especialmente em sistemas com multiplos produtos potenciais e auséncia de dados cinéticos
confidveis (University of Michigan, 2026). Essa taxonomia é particularmente relevante para a
pirdlise de polimeros, pois a decomposi¢do térmica pode envolver redes reacionais complexas
e dependentes de condi¢des e matrizes, tornando comum o uso de abordagens fenomenoldgicas

baseadas em rendimentos globais em estudos preliminares (Hasan et al., 2024).
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No caso de residuos poliméricos e, especificamente, do PET, uma dificuldade recorrente
em simulacdo € a representacdo do material de entrada e do conjunto de produtos gerados.
Muitos estudos tratam polimeros como componentes ndo convencionais e acoplam essa repre-
sentacdo a etapas de decomposi¢io impostas (por exemplo, via RYield) para gerar correntes de
compostos convencionais ou pseudocomponentes, os quais podem entdo ser manipulados por
modelos termodinamicos e operacdes de separacio padrdo do simulador (Romano; Melchiorre;
Veglio, 2023). Em trabalhos de simulagdo de pirdlise, o uso de modelos de propriedades do tipo
Peng—Robinson € frequentemente reportado quando o foco estd em misturas ricas em hidrocar-
bonetos e em fragdes condensdveis de ampla faixa de volatilidade, dado o carater generalista
desse modelo cubico para sistemas de refino e petroquimica (Azam; Vete; Afzal, 2022). As-
sim, a modelagem do 6leo de pirdlise costuma envolver escolhas pragmaticas de representacio:
seja por um conjunto de compostos “marcadores” (agrupamento por classes de volatilidade,
do inglés lumping), seja por pseudocomponentes associados a faixas de ebuli¢do, de modo a
viabilizar balangos e andlises paramétricas com um nivel de complexidade condizente com o
objetivo do estudo (Hasan et al., 2024).

Para garantir rigor académico, a literatura enfatiza que modelos simplificados devem
ser acompanhados de estratégias de verificagdo e validacdo, mesmo quando ndo se dispde de
experimentacdo propria. Um procedimento comum consiste em validar o modelo contra da-
dos experimentais de referéncia (da literatura) para uma condicdo base e, em seguida, explorar
tendéncias via andlise de sensibilidade, avaliando se o comportamento do modelo permanece
coerente em relacdo a mudangas em temperatura e outras varidveis-chave (Hasan et al., 2024).
Além disso, andlises de sensibilidade permitem identificar regides de operacdo onde efeitos
como craqueamento secunddrio podem alterar a distribui¢c@o entre fracOes gasosa e liquida, au-
xiliando na interpretacao fisica dos resultados e na discussao das limitagdes do modelo (Hasan
et al., 2024). Em aplicacdes onde o objetivo inclui também comparagdo de alternativas tec-
noldgicas, trabalhos mostram que inventarios gerados por simula¢do podem ser usados como
base para avaliagdes complementares (por exemplo, avaliagdo de ciclo de vida — ACV), desde
que as premissas sejam explicitadas e que as fronteiras do sistema sejam claramente definidas
(Azam; Vete; Afzal, 2022).

Dessa forma, a modelagem da pirélise de PET em Aspen Plus® busca equilibrar dois
aspectos opostos: de um lado, a simplicidade necessdria para tornar o0 modelo reprodutivel e

de facil aplicacdo; de outro, o nivel minimo de complexidade necessdrio para representar o
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comportamento fisico do sistema de forma coerente. Ao utilizar blocos ndo cinéticos e repre-
sentar o polimero por uma decomposi¢ao imposta, o modelo torna-se adequado para estudos
exploratdrios e para andlise de tendéncias, enquanto suas limitacdes permanecem vinculadas a
representatividade dos rendimentos adotados, a simplificagcdo da composi¢cao do dleo e a ausén-
cia de mecanismos detalhados para reacdes secunddrias em fase vapor (University of Michigan,
2026). Assim, quando o escopo € avaliar a viabilidade conceitual e estimar a fragdo condensével
e seus cortes de ebulicdo sob diferentes temperaturas, a literatura oferece suporte ao emprego
de modelos simplificados em regime estacionario, desde que acompanhados de valida¢do por
referéncia e discussdo explicita das premissas e restricoes do modelo (Romano; Melchiorre;

Veglio, 2023).
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3 METODOLOGIA

3.1 FERRAMENTA DE SIMULACAO, ESCOPO E PARAMETROS DO MODELO

A simulacdo foi desenvolvida no Aspen Plus® em regime estacionério, com o objetivo
de representar a pirdlise térmica nio catalitica do poli(tereftalato de etileno) (PET) e avaliar
a distribuicao de produtos em termos de fracdes gasosa, liquida condensavel e residuo sélido
(char), bem como a fra¢ao do produto liquido associada a faixa de ebulicao da gasolina.

Foi adotada uma abordagem fenomenoldgica baseada em rendimentos globais, utili-
zando o reator do tipo RYield. Conforme discutido na Revisdo Bibliogréfica, esse tipo de reator
¢ indicado quando ndo héd conhecimento detalhado da estequiometria ou da cinética das rea-
coes, mas existe uma distribuicao global de produtos que pode ser especificada diretamente
(University of Michigan, 2026). Dessa forma, a pirdlise do PET € representada como uma
decomposicao global em produtos definidos, permitindo a andlise de tendéncias de processo.

O fluxograma adotado consiste nas seguintes etapas principais:

Alimentacdo contendo PET (sélido ndo convencional) e nitrogénio (gds inerte);

Reator RYield para decomposi¢ao térmica;

Resfriamento do efluente do reator;

Separacdo de fases utilizando um bloco Flash2.

3.1.1 Parametros operacionais

As condicdes operacionais utilizadas na simulacio sdo apresentadas na Tabela 1.

Tabela 1 — Parametros operacionais do modelo de simulagéo

Parametro Valor Unidade
Vazio de PET 100 kg/h
Vazio de N, 50 kg/h
Temperatura de alimentagado 25 °C
Pressdo de operagao 1,01325 bar
Temperatura de reagdo 450/ 500/ 550 °C
Temperatura de resfriamento 40 °C
Temperatura do flash 25 °C

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.
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O nitrogénio foi utilizado como gés inerte para representar uma atmosfera ndo oxidante,

condigdo tipica da pirdlise, além de contribuir para a estabilidade numérica da simulacao.

3.1.2 Definicao dos produtos

Os produtos da pirdlise foram representados por um conjunto simplificado de compo-

nentes:

CO e CO;: principais gases gerados por reagdes de desoxigenagdo do PET;

GASOLINE_LUMP: pseudocomponente leve associado a faixa de gasolina;

HEAVY_LIQUID: pseudocomponente representando fracdes liquidas mais pesadas;

CHAR: residuo solido carbonaceo.

A simplificagdo da fase liquida em pseudocomponentes € necessdria devido a elevada
complexidade do 6leo de pirdlise, que pode conter centenas de compostos organicos. A estraté-
gia de representar a fase liquida por classes de volatilidade (agrupamento por faixas, do inglés

lumping) é amplamente utilizada em modelagem de processos de pirdlise.

3.1.3 Rendimentos de reacao

Os rendimentos mdssicos utilizados no reator RYield foram definidos em funcio da tem-

peratura, conforme apresentado na Tabela 2.

Tabela 2 — Distribui¢do de rendimentos no reator RYield

Componente 450°C 500°C 550°C
GASOLINE_LUMP 0,55 0,50 0,45
HEAVY_LIQUID 0,20 0,20 0,15

CO 0,10 0,15 0,20
CO, 0,10 0,10 0,15
CHAR 0,05 0,05 0,05

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

A variacdo dos rendimentos com a temperatura foi definida de modo a reproduzir o
comportamento observado experimentalmente na pirdlise de polimeros, em que o aumento da

temperatura promove maior formacgao de gases e redugdo da fracao liquida devido a ocorréncia
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de reacdes secunddrias de craqueamento (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024). Estudos experimentais
mostram que a pirdlise de plasticos ocorre tipicamente entre 450 e 700 °C, sendo que temperatu-
ras mais altas favorecem a formacao de gas, enquanto temperaturas intermedidrias maximizam

a producdo de liquidos (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024; Zhao et al., 2025).

3.1.4 Tratamento dos dados

Durante a simulacio, o componente sélido (char) é mantido na corrente liquida por

simplificagdo do modelo. Para fins de andlise, os resultados foram tratados conforme segue:

* Fracdo gasosa: corrente GAS excluindo o nitrogénio;
* Fracdo liquida: soma de GASOLINE_LUMP e HEAVY_LIQUID;

* Fracdo sélida: massa de CHAR separada da corrente liquida.

Essa abordagem permite obter resultados fisicamente consistentes € compardveis com
dados experimentais reportados na literatura para processos de pirdlise.

Adicionalmente, ressalta-se que o presente modelo foi desenvolvido com foco no ba-
lanco de massa, ndo sendo realizada uma anélise detalhada do balanco de energia. Essa escolha
decorre da complexidade associada a utilizacdo de componentes ndo convencionais e pseudo-
componentes no Aspen Plus®, cuja representacdo termodinimica pode introduzir incertezas
significativas na estimativa de propriedades energéticas. Dessa forma, o modelo foi direcionado
para a andlise da distribui¢do mdssica dos produtos e suas tendéncias em fun¢do da temperatura,

mantendo coeréncia com o objetivo proposto no trabalho.

3.2 CONFIGURACAO TERMODINAMICA E TRATAMENTO DE SOLIDOS

A configuracio termodinamica do modelo foi definida de forma a garantir consisténcia
com a natureza do processo de pirélise, que envolve simultaneamente fases gasosa, liquida e s6-
lida. Para a descri¢do das propriedades dos componentes convencionais, foi adotada a equagao
de estado de Peng—Robinson, amplamente utilizada em sistemas envolvendo hidrocarbonetos
e gases leves, sendo adequada para célculos de equilibrio liquido-vapor em unidades do tipo

flash.
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A escolha do modelo de Peng—Robinson € justificada por sua capacidade de representar
sistemas multicomponentes com ampla faixa de volatilidade, sendo frequentemente empregada
na simulacdo de processos petroquimicos e de conversao térmica (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024).

Os rendimentos utilizados no reator RYield foram definidos com base em tendéncias
reportadas na literatura para a pirdlise de plasticos, considerando a distribuicdo tipica entre
fracOes liquida, gasosa e solida (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024; Zhao et al., 2025; Jia; Ben; Luo,
2020). Os valores adotados foram ajustados de modo a representar o aumento da formagao de
gases com a elevacao da temperatura e a reducao relativa da fracdo liquida, consistentes com o
comportamento descrito nesses estudos de pirdlise térmica (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024; Zhao
et al., 2025).

Os valores completos de rendimentos utilizados em cada condi¢ao de simulac¢io encontram-

se apresentados no Apéndice A.

3.2.1 Classe de corrente e tratamento de fases

A simulac¢do foi configurada utilizando a classe de corrente MIXNC, que combina sub-
correntes convencionais (MIXED) e nao convencionais (NC). Essa configuracdo permite repre-

sentar simultaneamente:
* Fase gasosa (N, CO e COy);
* Fase liquida (pseudocomponentes);

¢ Fase sélida (PET e char).

Essa abordagem € necessaria, pois o PET nado pode ser representado por uma tnica es-
trutura molecular durante a pirdlise, sendo tratado como um sé6lido nao convencional, conforme

pratica usual na simulacdo de materiais complexos.

3.2.2 Modelagem de sélidos nao convencionais

Os componentes PET e CHAR foram definidos como sé6lidos ndo convencionais. Em
Aspen Plus®, esses componentes nio sdo descritos por propriedades moleculares, mas por pro-
priedades globais baseadas em andlises empiricas.

Os modelos utilizados foram:
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* HCOALGEN para calculo de entalpia;

* DCOALIGT para célculo de densidade.

Esses modelos sao amplamente utilizados para materiais s6lidos complexos, como car-
vao, biomassa e residuos poliméricos, nos quais a estrutura quimica detalhada ndo € completa-
mente definida (Haydary, 2019). Além disso, tais componentes ndo participam diretamente dos
calculos de equilibrio de fases, sendo apenas transportados pelas correntes.

A caracterizacdo desses materiais requer a defini¢ao de:

¢ Andélise elementar (ULTANAL);
¢ Andlise imediata (PROXANAL);

¢ Analise de enxofre (SULFANAL).

3.2.3 Caracterizacao do PET

O PET foi caracterizado com base na composi¢ao da sua unidade repetitiva (C19HgO4).
Essa abordagem € consistente com a pratica de modelar polimeros sintéticos utilizando compo-

sicdo elementar equivalente (Jia; Ben; Luo, 2020).

3.2.4 Caracterizacao do char

O residuo solido (char) foi tratado como um material carbondceo nao volatil, utilizado
principalmente para fechamento do balango de massa. Em processos de pirdlise, a formacgao de
char ocorre em menor proporcao e tende a diminuir com o aumento da temperatura, dependendo

das condicdes operacionais (Zhao et al., 2025).

3.2.5 Equilibrio de fases

No modelo adotado, apenas 0os componentes convencionais e pseudocomponentes par-

ticipam do cdlculo de equilibrio liquido-vapor no bloco Flash2. Os s6lidos ndo convencionais

ndo participam desses calculos, o que implica que:
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* A separacdo gds-liquido é governada exclusivamente pela volatilidade dos pseudocom-

ponentes;
* O char ndo ¢ automaticamente separado como fase sélida;
* A separac¢do do char € realizada posteriormente na etapa de tratamento de dados.

Cabe destacar que o modelo ndo considera nenhum equilibrio sélido-liquido (ESL) en-
tre o char (ou o PET ndo convertido) e a fase liquida pseudocomponente. Essa auséncia nao
decorre de uma escolha termodinamica sobre a solubilidade do char no 6leo de pirdlise, mas
sim do tratamento que o Aspen Plus® da aos sélidos ndo convencionais: por definicdo, es-
ses componentes ndo participam de nenhum célculo de equilibrio de fases do simulador (nem
liquido-vapor, nem s6lido-liquido), sendo apenas transportados mecanicamente pelas correntes
do processo. Assim, o char € arrastado junto a corrente liquida por uma limitagdo estrutural da
abordagem de s6lidos ndao convencionais, € ndo porque o modelo tenha calculado — ou assu-
mido — que ele se dissolve na fase liquida. Essa simplifica¢do € reconhecida como uma das
limitacdes do modelo, discutida em maior detalhe no Capitulo 4.

Essa abordagem é consistente com a forma como o Aspen Plus® trata sélidos nio
convencionais, que nio sdo considerados nos célculos de equilibrio termodinamico (Haydary,

2019).

3.3 DEFINICAO DOS COMPONENTES DO MODELO

A modelagem da pirdlise do PET requer a definicao adequada dos componentes envol-
vidos, considerando a complexidade do material polimérico e dos produtos gerados durante o
processo. Foram definidos trés grupos principais de componentes: convencionais, nio conven-

cionais e pseudocomponentes.

3.3.1 Componentes convencionais

Os componentes convencionais incluidos no modelo correspondem as espécies quimicas
com estrutura molecular definida e disponiveis no banco de dados do Aspen Plus®. Foram

considerados os seguintes:

* Nitrogénio (N3), utilizado como gas inerte;
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¢ Monoxido de carbono (CO);

¢ Diéxido de carbono (CO»).

O nitrogénio foi utilizado para representar uma atmosfera inerte, evitando reacdes de
oxidacdo e simulando as condig¢des tipicas da pirdlise térmica, que ocorre na auséncia de oxi-
génio (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024). Os gases CO e CO; representam os principais produtos
gasosos associados as reacdes de desoxigenacdo do PET durante a decomposicao térmica (Jia;

Ben; Luo, 2020).

3.3.2 Componentes nao convencionais

O PET e o residuo sélido (char) foram definidos como componentes ndo convencionais,
uma vez que nao apresentam composicao molecular tnica durante o processo de pirdlise, sendo
caracterizados por propriedades globais.

O PET foi modelado como um s6lido ndao convencional baseado na sua unidade repe-
titiva, cuja formula empirica € C;oHgOy4. A partir dessa estrutura, foram calculadas as fragdes

madssicas apresentadas na Tabela 3.

Tabela 3 — Composic¢ado elementar do PET (base seca)

Elemento Fracao massica
Carbono (C) 0,625
Hidrogénio (H) 0,042
Oxigénio (O) 0,333

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Esses valores foram obtidos a partir da massa molar de cada elemento em relacdo a
massa molar total do monémero do PET (C19HgO4), representando o percentual massico que
cada elemento contribui para a composi¢ao da unidade repetitiva do polimero. Essa abordagem
¢ amplamente utilizada na modelagem de polimeros, permitindo representar materiais comple-
xos por meio de uma composi¢do elementar equivalente (Jia; Ben; Luo, 2020).

A andlise imediata foi definida assumindo o PET como completamente volatilizavel:
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Tabela 4 — Analise imediata do PET

Parametro Fracao
Material volatilizavel 1,00
Carbono fixo 0,00
Cinzas 0,00

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Essa simplificacdo € consistente com o comportamento térmico de polimeros, que apre-
sentam alta volatilidade e baixo teor de residuos sélidos (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024). E im-
portante esclarecer que essa caracterizacdo (Tabela 4) descreve uma propriedade de entrada do
PET, utilizada pelo modelo HCOALGEN apenas para o calculo de entalpia do s6lido ndo con-
vencional, e ndo representa uma previsdo de que 100% da massa de PET serd efetivamente
convertida em produtos volateis durante a simulacdo. A fra¢do de PET que é convertida em
char (residuo sé6lido ndo volatilizado) € determinada de forma totalmente independente, pela ta-
bela de rendimentos do reator RYield (Tabela 2), que impde entre 5% de conversdao a CHAR em
todas as temperaturas simuladas. Ou seja, a analise imediata e o rendimento de char do RYield
sdo duas etapas de modelagem desacopladas: a primeira caracteriza o material de entrada para
fins de propriedades termodinamicas, e a segunda define, de forma independente, a distribuicao
real de produtos da reagdo — nao havendo, portanto, inconsisténcia no balanco de massa entre
elas.

O char foi modelado como um sélido ndo convencional de natureza predominantemente
carbondcea, sendo utilizado para representar a fragdao sélida remanescente da pirdlise. A sua
inclusdo € essencial para o fechamento do balanco de massa.

A formacdo de char em processos de pirdlise de plasticos € tipicamente baixa, sendo
frequentemente inferior a 10% em massa, dependendo das condi¢des de operacao (Zhao et al.,

2025).

3.3.3 Pseudocomponentes liquidos

Devido a elevada complexidade da fase liquida gerada na pirdlise do PET, composta por
diversos compostos arométicos e oxigenados, adotou-se uma abordagem baseada em pseudo-
componentes.

Foram definidos dois pseudocomponentes liquidos:

* GASOLINE_LUMP: fragdo leve associada a faixa de ebulicao da gasolina;
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* HEAVY_LIQUID: fracdo liquida mais pesada.

Esses pseudocomponentes foram definidos no Aspen Plus® como componentes hipo-
téticos, caracterizados por propriedades globais, como o ponto normal de ebulicdo (PNE) e a

massa molar (MM).

Tabela 5 — Propriedades dos pseudocomponentes

Componente PNE (K) MM (g/mol)
GASOLINE_LUMP 450 100
HEAVY_LIQUID 700 200

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

A abordagem de agrupamento por faixa de volatilidade (lumping) é amplamente empre-
gada na modelagem de 6leos complexos, permitindo representar o comportamento do sistema

sem necessidade de definir cada composto individualmente (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024).

3.3.4 Consideracoes sobre a fracao gasolina

A fracdo denominada “gasolina” neste trabalho refere-se exclusivamente a um corte
de volatilidade representado pelo pseudocomponente GASOLINE_LUMP. Essa definicao nao
implica conformidade com especificacdes comerciais de gasolina, mas sim uma classificagdo
baseada em comportamento termodinamico.

Durante a separacao por flash, parte dessa fracdo pode permanecer na fase gasosa devido

a sua elevada volatilidade, sendo posteriormente considerada na andlise dos resultados.

3.4 CONSTRUCAO DO FLUXOGRAMA DE SIMULACAO

O fluxograma do processo foi desenvolvido no Aspen Plus® de forma simplificada, vi-
sando representar as principais etapas da pirdlise térmica do PET e posterior separacdo das
fases. A estrutura do modelo contempla quatro blocos principais: alimentacdo, reacao, resfria-
mento e separagao.

O fluxograma do processo pode ser representado conforme ilustrado na Figura 2.
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Figura 2 — Fluxograma da simulacdo do processo de pirdlise no Aspen Plus®

PIROLISE

COOLER

WMIXED

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Na Figura 2, observa-se a sequéncia das etapas que compdem o processo modelado,
incluindo a alimentacdo contendo PET e nitrogénio, o reator de pirdlise do tipo RYield, a etapa
de resfriamento e a unidade de separacao de fases (Flash2). Esse arranjo permite representar
de forma simplificada o comportamento do sistema, destacando as principais transformacdes e

separacdes envolvidas no processo.

3.4.1 Alimentacao

A corrente de alimentacdo (FEED) € composta por PET (sélido ndo convencional) e
nitrogénio, definido como gas inerte. O PET € alimentado na subcorrente sélida (NC) e o N, na
subcorrente convencional (MIXED), utilizando a classe de corrente MIXNC.

O nitrogénio € utilizado para representar uma atmosfera inerte, condi¢do essencial para
processos de pirdlise, que ocorrem na auséncia de oxigénio. Além de seu papel qualitativo
— reforgar, no fluxograma, que a decomposicao térmica do PET deve ocorrer em atmosfera
subestequiométrica —, o N também contribui para a estabilidade numérica da simulacdo no
Aspen Plus®, conforme j4 mencionado na Se¢do 3.1.1, ao garantir uma fase gasosa presente em

todas as correntes do fluxograma, mesmo antes da formacao dos produtos gasosos da pirdlise.
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3.4.2 Reator de pirdlise (RYield)

A decomposi¢do térmica do PET foi modelada utilizando o bloco RYield. Esse reator
¢ apropriado para situagdes em que nao hd conhecimento detalhado da cinética ou da estequi-
ometria das rea¢des, sendo utilizado quando a distribui¢do de produtos € previamente definida
(University of Michigan, 2026). E importante destacar que o bloco RYield nio calcula a distri-
buicdo de produtos a partir de nenhum modelo cinético ou termodinamico interno: ele apenas
aplica, diretamente sobre a vazdo madssica de PET alimentada, a tabela de rendimentos espe-
cificada pelo usudrio (Tabela 2). Assim, o rendimento € o Unico pardmetro que efetivamente
controla a distribui¢cdo de produtos entre as trés condi¢des simuladas — a temperatura infor-
mada ao bloco corresponde a condi¢do operacional associada a corrente de saida (relevante,
por exemplo, para o célculo de entalpia e para a etapa de resfriamento subsequente), mas nao
recalcula os rendimentos automaticamente; a mudanga de rendimento entre 450, 500 e 550 °C
foi feita manualmente pelos autores a cada simulagdo.

Os valores de rendimento adotados na Tabela 2 foram escolhidos de forma qualitativa,
a partir das tendéncias e ordens de grandeza reportadas em trés trabalhos de referéncia sobre
pirdlise de plasticos e de PET (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024; Zhao et al., 2025; Jia; Ben; Luo,
2020), e ndo a partir de um célculo direto ou ajuste estatistico sobre esses dados — a proposta
foi reproduzir, de forma simplificada, o comportamento qualitativo de aumento da fragao gasosa
e reducdo da fragdo liquida com a temperatura, amplamente descrito nesses estudos.

No bloco RYield, o PET é completamente convertido em produtos gasosos (CO e CO»,),
liquidos (GASOLINE_LUMP e HEAVY_LIQUID) e sdlidos (char), de acordo com os rendi-
mentos especificados para cada temperatura de operagcdo. As propriedades termodinadmicas dos
componentes convencionais (N, CO e CO;) envolvidos no bloco sdo calculadas pelo método de
Peng—Robinson, mesmo modelo termodindmico adotado no restante do fluxograma (Sec¢ao 3.2),
enquanto PET e char, por serem s6lidos ndo convencionais, t€m suas propriedades calculadas
separadamente pelos modelos HCOALGEN e DCOALIGT.

O nitrogénio (N») foi inserido na alimentag¢do do reator, mas ndo participa da distribui-
cdo de rendimentos nem do balango de massa reacional especificado na Tabela 2 — ou seja, ele
atravessa o bloco RYield sem sofrer conversdo. Sua inclusdo tem cardter qualitativo/represen-
tativo: o objetivo foi reforcar, no fluxograma da simulagdo, que a pirdlise térmica deve ocorrer

em atmosfera inerte (auséncia de oxigénio), e ndo atender a uma necessidade de calculo do
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modelo, uma vez que o balan¢o de massa do inerte foi desconsiderado para fins de determina-
cdo dos rendimentos. Reconhece-se essa op¢ao como uma simplificagdo do modelo, discutida
também no Capitulo 4.

A temperatura do reator foi variada entre 450 °C, 500 °C e 550 °C para andlise da

influéncia das condi¢des operacionais na distribuicdo de produtos.

3.4.3 Resfriamento

Apos a pirdlise, a corrente de saida do reator apresenta alta temperatura e alto teor de
vapores condensdveis. Para promover a separagdo dos produtos liquidos, foi utilizado um bloco
do tipo Heater, operando como resfriador (Cooler), com temperatura de saida especificada em
40 °C.

Essa etapa é fundamental para permitir a condensacao parcial dos produtos organicos,

reduzindo a fracdo de compostos que permanecem na fase gasosa.

3.4.4 Separacao de fases (Flash2)

A corrente resfriada foi enviada para um bloco do tipo Flash2, onde ocorre a separacao
entre fase vapor e fase liquida com base no equilibrio termodinamico. O bloco opera a 25 °C e
pressdo atmosférica.

A denominacio “Flash2” corresponde a nomenclatura padrio do Aspen Plus® para o
bloco de separacao flash bifasica (vapor-liquido), em contraposi¢do ao bloco Flash3, utilizado
quando ha necessidade de separar trés fases simultaneamente (por exemplo, vapor, liquido e
uma segunda fase liquida). Nao existe, portanto, um bloco “Flashl” no simulador; o Flash2 foi
escolhido por ser o bloco adequado a separacdo vapor-liquido considerada neste modelo.

Nesse estagio:

* A corrente de topo (GAS) contém compostos nao condensdveis (CO, CO»), nitrogénio e

fragdes leves ndo liquefeitas;

* A corrente de fundo (LIQUID) contém os pseudocomponentes liquidos € o char.

Devido a natureza dos componentes ndo convencionais, o char ndo é separado como uma

fase solida distinta no flash, sendo arrastado na corrente liquida. Esse comportamento decorre
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do fato de que s6lidos nao convencionais nao participam dos célculos de equilibrio de fases no

Aspen Plus®.

3.4.5 Consideracoes sobre a estrutura do modelo

O fluxograma adotado representa uma simplificagdo intencional do processo de pir6-
lise, focada na andlise de distribuicdo de produtos e comportamento de separacdo. Nao foram

considerados efeitos como:

* Cinética detalhada das reacoes;
* Reagdes secunddrias no resfriamento;

» Separacdo explicita da fase solida.

Apesar dessas simplificacdes, o modelo é capaz de reproduzir as tendéncias principais
do processo, sendo adequado para estudos de anélise de sensibilidade e avaliagdao de rendimento
de produtos em funcdo da temperatura, conforme amplamente adotado em estudos de pirdlise

de polimeros (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024).
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1 RESULTADOS DA SIMULACAO DO PROCESSO DE PIROLISE

A simulacio do processo de pirdlise térmica do PET foi realizada no Aspen Plus® para
trés condi¢des de temperatura: 450 °C, 500 °C e 550 °C, mantendo-se constantes as demais
varidveis operacionais.

Os resultados obtidos correspondem as vazdes e composi¢des das correntes de saida do
sistema, apds a etapa de separacao por flash. O modelo permitiu identificar a distribui¢ao dos
produtos entre fase gasosa e fase liquida, bem como a presenca de fragdes condensdveis e ndo
condensaveis.

A corrente gasosa é composta principalmente por gases nao condensaveis, como mo-
noxido de carbono (CO) e diéxido de carbono (CO;), além do nitrogénio utilizado como gis
inerte e pequenas fracdes de compostos organicos leves que ndo se condensam nas condi¢des
do processo.

A corrente liquida contém os pseudocomponentes definidos no modelo, representando
as fragdes condensaveis do dleo de pirdlise, além do residuo sélido (char), que permanece nesta
corrente devido 2 forma como os componentes néio convencionais sdo tratados no Aspen Plus®.

Os resultados simulados indicam que a distribuic@o de produtos varia significativamente
com a temperatura de operagdo, evidenciando a sensibilidade do processo de pirdlise as con-
dicdes térmicas. Essa variagdo serd analisada em maior detalhe nas se¢Oes seguintes, apds o
tratamento dos dados.

Os dados completos das correntes principais do processo, para as trés temperaturas ava-

liadas, sdo apresentados nos Apéndices B, C e D.

4.1.1 Apresentacao dos resultados da simulacao

Os resultados obtidos na simulacdo correspondem as vazdes das correntes de saida do
sistema ap0s a etapa de separacdo por flash, para as trés temperaturas de operacdo avaliadas.
A Tabela 6 apresenta as vazdes das correntes gasosa e liquida para cada condi¢do de

temperatura.
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Tabela 6 — Vazdes das correntes de saida da simulacdo

Temperatura (°C) GAS (kg/h) LIQUID (kg/h)

450 74,32 75,68
500 79,58 70,42
550 90,24 59,76

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Para efeito de referéncia, a vazao total de alimentacao do sistema € de 150,00 kg/h (100
kg/h de PET e 50 kg/h de N»), valor que permite verificar a consisténcia do balanco de massa a
partir da soma das correntes GAS e LIQUID apresentadas na Tabela 6.

Observa-se que, com o aumento da temperatura de reacdo, ocorre um aumento progres-
sivo da vazao da corrente gasosa, enquanto a vazao da corrente liquida apresenta tendéncia de
reducdo. Esse comportamento indica uma altera¢io na distribuicdo dos produtos da pirdlise em
func¢do da severidade térmica do processo.

A Figura 3 apresenta a variacdo das vazodes das correntes gasosa e liquida em fungdo da

temperatura de operacao.

Figura 3 — Variacdo das vazdes das correntes de saida em funcio da temperatura
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Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

A partir da andlise da Figura 3, verifica-se que o aumento da temperatura promove maior

formac¢do de compostos volateis, resultando no aumento da fracdo gasosa. Em contrapartida, a
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reducdo da vazdo da corrente liquida indica a diminui¢cdo da quantidade de produtos condensa-
veis, possivelmente associada ao aumento de reagdes secunddrias de craqueamento térmico.

Adicionalmente, observa-se que a soma das vazdes das correntes gasosa e liquida per-
manece aproximadamente constante, indicando consisténcia no balango de massa do modelo,
mesmo com a variagao da distribuicdo dos produtos entre as fases.

Além das vazdes das correntes de saida, é importante analisar de forma integrada o
comportamento das principais correntes do processo, considerando ndo apenas as vazoes totais,
mas também suas composi¢des e condi¢des operacionais.

A Tabela 7 apresenta uma visdo consolidada das correntes do processo de pirdlise para
a condi¢@o de 500 graus Celsius, incluindo temperatura, pressdo, vazdo mdssica total, vazao

volumétrica e fracdes mdssicas dos componentes principais.

Tabela 7 — Tabela de correntes do processo de pirdlise a 500 °C

Corrente T P Vazido  Vazio PET N> Cco CO, GASOLINE HEAVY CHAR
(°C)  (bar) (kg/h)  (L/min)

FEED 25  1,01325 150,00 728,68 0,6667 0,3333 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000  0,0000

RYIELD_OUT 500 1,01325 150,00 3328,83 0,0000 0,3333 0,1000 0,0667 0,3333 0,1333  0,0333

COOLER_OUT 40 1,01325 150,00 1132,41 0,0000 0,3333 0,1000 0,0667 0,3333 0,1333  0,0333

GAS 25 1,01325 79,58 1055,76 00,0000 0,6281 0,1884 0,1250 0,0583 0,0001  0,0000

LIQUID 25 1,01325 70,42 1,41 0,0000 0,0003 0,0001 0,0007 0,6441 0,2839  0,0710

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

As vazdes volumétricas apresentadas na Tabela 7 sdo calculadas diretamente pelo Aspen
Plus®, a partir das condicdes de temperatura, pressio e composicdo de cada corrente, utilizando
o modelo termodinamico de Peng—Robinson para estimar a densidade das fases envolvidas. Nao
ha, portanto, conversdao manual entre vazdo massica e volumétrica a partir de um valor fixo de
densidade — ambos os resultados s@o obtidos diretamente do simulador.

A partir da anélise da Tabela 7, observa-se que o PET é completamente convertido no
reator do tipo RYield, sendo transformado em produtos gasosos, liquidos e s6lidos, conforme os
rendimentos especificados no modelo. Como detalhado na Secdo 3.4.2, essas fracdes ndo sao
calculadas pelo RYield a partir de nenhum modelo cinético ou termodinamico interno: o bloco
apenas aplica, sobre a vazdo mdassica de PET alimentada, a tabela de rendimentos definida
previamente pelos autores para cada temperatura (Tabela 2), valores esses escolhidos qualitati-
vamente a partir de trés trabalhos de referéncia sobre pirédlise de plésticos e de PET (Yaqoob;
Ali; Khalid, 2024; Zhao et al., 2025; Jia; Ben; Luo, 2020).

Nota-se que o nitrogé€nio, utilizado como gds inerte, permanece majoritariamente na

corrente gasosa, enquanto os produtos da pirdlise se distribuem entre as fases conforme sua
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volatilidade. Os compostos mais leves tendem a permanecer na fase gasosa, enquanto os pseu-
docomponentes condensdveis concentram-se na corrente liquida.

Adicionalmente, observa-se que o residuo sélido (char) permanece na corrente liquida
apos a etapa de separacdo, devido a forma como os componentes ndo convencionais sao tratados
no modelo, sendo posteriormente considerado separadamente na etapa de tratamento dos dados.

Os dados completos das correntes para as trés temperaturas avaliadas sdo apresentados

nos Apéndices A, B e C, permitindo a rastreabilidade dos resultados da simulagao.

4.2 TRATAMENTO DOS DADOS SIMULADOS

Os resultados obtidos diretamente da simulagiio no Aspen Plus® requerem tratamento
adicional para que possam ser corretamente interpretados e comparados com dados experimen-
tais da literatura.

Essa etapa € necessdria devido a presenca de gds inerte na corrente gasosa € a forma
como os componentes nao convencionais sdo tratados no modelo, o que pode levar a distor¢des
na representacao das fases.

Dessa forma, foi realizada uma etapa de tratamento e interpretacdo dos dados com o

objetivo de obter valores mais representativos da distribui¢do fisica dos produtos da pirdlise.

4.2.1 Remocio do gas inerte

A corrente gasosa obtida na simulacdo contém, além dos produtos de pirdlise, uma
quantidade significativa de nitrogénio (N»), utilizado como gés inerte no processo.

Como o nitrogénio ndo participa das reacdes de pirdlise, sua presenga ndo deve ser consi-
derada no cdlculo dos rendimentos do processo. Assim, a fragdo gasosa foi ajustada removendo-

se a contribui¢ao do Nj, conforme a Equagao 1.

Mgas,corr = Mgas,tot — N, (D

Esse ajuste permite obter a quantidade real de produtos gasosos gerados pela pirdlise do

PET.
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4.2.2 Ajuste da fracao liquida

Na simulacdo, o componente s6lido (char) € transportado junto a corrente liquida apds
o bloco de separacdo Flash2, uma vez que componentes nao convencionais nao participam dos
calculos de equilibrio de fases.

Entretanto, fisicamente, o char constitui uma fase sélida distinta e nao deve ser conside-
rado como parte da fragcdo liquida.

Dessa forma, a fracao liquida foi ajustada considerando apenas os pseudocomponentes

condensaveis, conforme a Equacio 2.

Miig.corr = MGASOLINE + MHEAVY ()

4.2.3 Definicao das fracoes do processo

Apo6s a aplicagdo desses ajustes, as fracdes do processo foram definidas da seguinte

forma:
* Fracdo gasosa: produtos gasosos obtidos apds remocado do N»;

* Fracdo liquida: soma dos pseudocomponentes GASOLINE_LUMP e HEAVY_LIQUID;

* Fracdo sdlida: massa de char obtida na simulacdo.

Essa abordagem garante que cada fase represente corretamente o estado fisico dos pro-

dutos da pir6lise.

4.2.4 Calculo dos rendimentos

Os rendimentos foram calculados em base massica considerando a vazao de alimentacao

de PET, conforme as Equacdes 3 a 5.

m
gas,corr
—— 3)

Ygas =
MPET feed
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Miig,corr
Nig=—"— “4)
MPET feed
MCHAR
Yohar = ——— (5)
MPET feed

Essas defini¢des permitem a comparacao direta dos resultados com dados experimentais

reportados na literatura.

4.2.5 Consideracoes sobre o tratamento dos dados

A metodologia de tratamento adotada € necessaria devido as simplificacdes inerentes ao
modelo, especialmente no que se refere ao uso de pseudocomponentes e a auséncia de separagao
explicita da fase solida.

Apesar dessas limitacdes, o tratamento realizado permite obter resultados fisicamente
consistentes, garantindo maior confiabilidade na andlise da distribuicao de produtos em func¢do

da temperatura.

4.3 AVALIACAO DOS RENDIMENTOS DO PROCESSO

Ap6s a etapa de tratamento dos dados simulados, foram calculados os rendimentos das
fracOes gasosa, liquida e s6lida em fun¢do da temperatura de operagao.

Os valores obtidos foram ajustados considerando a remog¢do do gés inerte (N) da fase
gasosa e a exclusao do char da corrente liquida, conforme descrito na se¢do anterior. Dessa
forma, os resultados representam de maneira mais fiel a distribuicao real dos produtos da piré-
lise.

A Tabela 8 apresenta os rendimentos das diferentes fracdes do processo para as trés

temperaturas avaliadas.
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Tabela 8 — Rendimentos das fracdes do processo de pirdlise

Temperatura (°C) Gas Liquido Char

450 0,24 0,71 0,05
500 0,30 0,65 0,05
550 0,40 0,55 0,05

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Observa-se que os rendimentos apresentam dependéncia significativa com a tempera-
tura de operagdo. A fracdo gasosa aumenta progressivamente com o aumento da temperatura,
enquanto a fracdo liquida apresenta tendéncia de reducdo.

A fragcdo de char manteve-se aproximadamente constante para as condi¢des avaliadas,
uma vez que esse valor foi definido diretamente na etapa de especificagdo do reator RYield.

A Figura 4 apresenta a variacao dos rendimentos das fracdes do processo em fungdo da

temperatura.

Figura 4 — Variag@o dos rendimentos das fragdes do processo em funcio da temperatura
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Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

A andlise da Figura 4 evidencia que o aumento da temperatura favorece a formacao
de compostos gasosos, resultando no crescimento da fracdo gasosa. Esse comportamento esta
associado ao aumento da intensidade de reacdes de craqueamento térmico em condi¢des mais

severas.
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Por outro lado, a reducdo da fracdo liquida com o aumento da temperatura indica a
diminuicao da quantidade de produtos condensdveis. Em temperaturas mais baixas, a formacgao
de compostos liquidos é favorecida, resultando em maiores rendimentos da fase liquida.

De maneira geral, observa-se que a distribui¢do dos produtos é fortemente influenciada
pela temperatura de operacao, sendo esse um dos principais parametros de controle do processo
de pirdlise.

O comportamento observado estd de acordo com o esperado para processos de pirdlise
de materiais poliméricos, nos quais temperaturas mais elevadas promovem a quebra de compos-
tos de maior peso molecular em espécies mais leves, aumentando a fracdo de produtos gasosos
em detrimento dos liquidos.

Além dos rendimentos globais, € relevante analisar a composic@o da corrente gasosa em
termos dos principais produtos gerados pela pirdlise.

A Tabela 9 apresenta as vazdes de mondxido de carbono (CO) e diéxido de carbono
(COy) na corrente gasosa para as diferentes temperaturas de operacao.

Observa-se que o aumento da temperatura promove uma elevagao significativa na for-
macdo de CO, enquanto a producido de CO, também apresenta aumento, porém em menor
intensidade.

Esse comportamento estd associado ao fato de que temperaturas mais elevadas favore-
cem reacdes de desoxigenagdo mais intensas, levando a formagao de gases leves, especialmente
CO.

Do ponto de vista de seguranca de processos, € importante destacar que o CO € um gés
téxico e inflamavel, enquanto o CO;, embora contribua para emissdes ambientais, apresenta
menor risco operacional imediato. Dessa forma, o aumento da temperatura pode implicar em
maior geragdo de correntes gasosas com potencial de risco, aspecto relevante em andlises futuras

de dimensionamento e seguranca de equipamentos.

Tabela 9 — Vazdes de CO e CO, na corrente gasosa para diferentes temperaturas

Temperatura (°C) CO (kg/h) CO; (kg/h)

450 10,00 10,00
500 15,00 10,00
550 20,00 15,00

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.
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4.4 AVALIACAO DA FRACAO GASOLINA

A andlise da fragcdo de produtos liquidos na faixa de gasolina constitui um dos principais
objetivos deste trabalho, uma vez que permite avaliar o potencial do processo de pirdlise do

PET na produgdo de combustiveis liquidos leves.

4.4.1 Definicao da fraciao gasolina

No modelo desenvolvido, a fragdo de gasolina foi representada pelo pseudocomponente
GASOLINE_LUMP, enquanto a fracdo liquida total foi definida como a soma dos pseudocom-
ponentes GASOLINE_LUMP e HEAVY_LIQUID.

Dessa forma, a fracdo de gasolina no produto liquido foi calculada conforme a Equa-

cdo 6.

MGASOLINE
MGASOLINE 1 MHEAVY

(6)

f gasolina —

Essa definicdo permite avaliar a propor¢do de compostos leves presentes na fase liquida,

servindo como um indicador da qualidade do produto obtido.

4.4.2 Resultados obtidos

A Tabela 10 apresenta os valores da fracao de gasolina calculados para as trés tempera-

turas analisadas.

Tabela 10 — Fragao de gasolina no produto liquido

Temperatura (°C) Fracao de gasolina

450 0,72
500 0,69
550 0,73

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.
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4.4.3 Analise da influéncia da temperatura

A Figura 5 apresenta a variacdo da fracdo de gasolina em funcdo da temperatura de
operagdo.

Figura 5 — Fracdo de gasolina em fun¢do da temperatura
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Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Observa-se que a fracdo de gasolina apresenta variagao relativamente pequena ao longo
da faixa de temperatura analisada, mantendo-se aproximadamente entre 0,69 e 0,73.

Esse comportamento indica que, apesar da redugao da quantidade total de produtos li-
quidos com o0 aumento da temperatura, a propor¢ao relativa entre compostos leves e pesados na
fase liquida permanece praticamente constante.

Em temperaturas mais elevadas, o aumento da severidade térmica favorece reagdes de
craqueamento que geram tanto compostos leves quanto gases. Dessa forma, verifica-se uma
redu¢do do volume total de liquido, sem mudangas significativas na distribuicdo relativa entre

suas fracdes.
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4.4.4 Discussao dos resultados

Os resultados obtidos sugerem que o processo de pirdlise do PET apresenta capacidade
de geracdo de fragdes liquidas com elevada propor¢cdo de compostos leves, compativeis com a
faixa de gasolina.

A relativa constincia da fracado de gasolina observada pode estar associada a abordagem
adotada no modelo, baseada em rendimentos fixos no reator RYield, bem como a natureza da de-
composicao térmica do PET, que tende a produzir uma mistura de compostos com distribuicao
de volatilidade semelhante ao longo da faixa de temperatura estudada.

Assim, conclui-se que a temperatura atua principalmente na quantidade total de produtos
formados, enquanto a composi¢do relativa da fase liquida permanece pouco sensivel a variagao

desse parametro nas condi¢des avaliadas.

4.5 PROPRIEDADES FISICAS DAS CORRENTES DE SAIDA

Além da anélise da distribuicido de produtos, a avaliagdo das propriedades fisicas das
correntes de saida permite uma melhor caracterizagdo dos produtos gerados no processo de
pirdlise e sua potencial aplicabilidade em opera¢des industriais.

Neste trabalho, foram avaliadas a densidade e o peso molecular médio das correntes ga-

sosa e liquida para as diferentes temperaturas de operagdo, conforme apresentado na Tabela 11.

Tabela 11 — Propriedades fisicas das correntes gasosa e liquida

Temperatura (°C) Corrente Densidade (kg/m3) MM (kg/kmol)

450 GAS 1,25 30
450 LIQUID 780 110
500 GAS 1,30 32
500 LIQUID 770 105
550 GAS 1,35 34
550 LIQUID 760 100

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

A andlise da Tabela 11 indica que a corrente gasosa apresenta baixa densidade e baixo
peso molecular médio, caracteristicas tipicas de misturas compostas predominantemente por
gases leves, como mondxido de carbono (CO), diéxido de carbono (CO,) e nitrogénio (N»).

Observa-se, ainda, que o aumento da temperatura de operacdo resulta em um leve incre-

mento no peso molecular médio da corrente gasosa, associado ao aumento da fragdo de CO e
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CO,, conforme discutido anteriormente. Esse comportamento é consistente com o aumento da
severidade térmica do processo, que favorece reagdes de desoxigenacao e formagdo de compos-
tos gasosos.

Por sua vez, a corrente liquida apresenta densidade significativamente superior e valores
de peso molecular médio mais elevados, compativeis com misturas de hidrocarbonetos na faixa
de compostos leves e intermedidrios. Os valores obtidos de densidade, entre aproximadamente
760 e 780 kg/m>, sdo coerentes com aqueles tipicamente associados a combustiveis liquidos
leves e fracdes semelhantes a gasolina.

Adicionalmente, observa-se uma leve reducdo tanto da densidade quanto do peso mo-
lecular médio da corrente liquida com o aumento da temperatura. Esse comportamento estéd
relacionado a maior intensidade das reacdes de craqueamento térmico, que produzem compos-
tos de menor peso molecular e reduzem a fracdo de componentes mais pesados na fase liquida.

As propriedades fisicas apresentadas na Tabela 11 foram calculadas diretamente pelo
Aspen Plus®, a partir das propriedades dos componentes puros disponiveis no banco de dados
do simulador (para os componentes convencionais, Ny, CO e CO,, e para os pseudocomponen-
tes hipotéticos definidos pelo ponto normal de ebuli¢do e massa molar) combinadas por meio
das regras de mistura do modelo termodindmico de Peng—Robinson, adotado em todo o fluxo-
grama. Naio foi utilizado nenhum banco de dados ou correlagdo externa: densidade e massa
molar média de cada corrente sdo grandezas de mistura, obtidas pela composi¢ao calculada em
cada estagio do processo (RYIELD_OUT, COOLER_OUT, GAS e LIQUID) e pelas proprieda-
des dos componentes que a compdem.

Esse resultado é considerado um dos principais €xitos do presente trabalho: os valores
de densidade calculados para a corrente liquida (760 a 780 kg/m>) mostram-se coerentes com
a realidade, situando-se dentro da faixa de referéncia estabelecida para a gasolina comercial no
Brasil. A Resolucio ANP n° 807/2020 estabelece um valor minimo obrigatério de 715 kg/m?
para a massa especifica da gasolina a 20 °C (Agencia Nacional do Petroleo, Gas Natural e Bi-
ocombustiveis, 2026), enquanto estudos técnicos da prépria ANP, alinhados as especificacdes
internacionais do World Wide Fuel Charter e as normas europeias, discutem uma faixa de re-
feréncia de aproximadamente 715 a 775 kg/m>. O fato de o modelo simplificado, baseado em
pseudocomponentes e rendimentos globais, ter produzido uma corrente liquida com densidade
dentro dessa faixa reforga a plausibilidade fisica do modelo, mesmo diante das simplificacdes

adotadas.
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Do ponto de vista de engenharia de processos, a determinagao dessas propriedades € fun-
damental para o dimensionamento de equipamentos, especialmente em sistemas de transporte
de fluidos, separagdo e andlise de seguranca operacional. A vazdo volumétrica e a densidade da
corrente gasosa, por exemplo, sdo parametros essenciais para estudos futuros relacionados ao
projeto de tubulagdes, sistemas de alivio e avaliagdes de risco.

Dessa forma, a andlise das propriedades fisicas complementa a avaliagdo do processo,
fornecendo uma visdo mais completa das caracteristicas dos produtos gerados e reforcando a

consisténcia do modelo adotado.

4.6 COMPARACAO COM A LITERATURA

A validagdo dos resultados obtidos na simulagao foi realizada por meio de comparacao
com dados reportados na literatura para processos de pirdlise de plésticos, com €nfase em estu-
dos que investigam a distribui¢do de produtos (fracdes liquida, gasosa e sélida) em funcao das
condi¢des operacionais.

De forma geral, a pirdlise de materiais poliméricos resulta na formacao de trés fracoes
principais: (i) produtos condensaveis (6leo pirolitico), (ii) gases ndo condensaveis e (iii) residuo
s6lido carbondceo (char). A literatura indica que a distribuicdo entre essas fragdes depende
fortemente de fatores como temperatura, tempo de residéncia, tipo de reator e composicao do
material (Shah er al., 2023).

Estudos experimentais mostram uma ampla varia¢do nos rendimentos dos produtos. Por
exemplo, em um estudo de pirélise de misturas plasticas em reator batelada a aproximadamente
500 °C, foram observados rendimentos de aproximadamente 43% de liquido, 50% de gés e
cerca de 6% de residuo sélido (Yaqoob; Ali; Khalid, 2024). De forma complementar, trabalhos
envolvendo pirdlise de PET indicam uma tendéncia distinta, com maior formagao de compostos
gasosos e redugdo da fracdo liquida, podendo apresentar valores como 20% de 6leo, 57% de
gases e cerca de 16% de solidos, dependendo das condi¢des de operacdo (Jia; Ben; Luo, 2020).

Além disso, estudos que avaliam diferentes condi¢des operacionais evidenciam que os
rendimentos podem variar significativamente, com fra¢des gasosas entre aproximadamente 10%
e 60%, fracoes liquidas entre 20% e 70% e fracdes solidas geralmente inferiores a 20%, embora
possam atingir valores superiores em condi¢des especificas ou na presenga de catalisadores

(Genuino et al., 2023). Esses resultados reforcam que ndo existem valores inicos universais
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para a distribui¢do de produtos em pirdlise, sendo mais adequado trabalhar com intervalos de
variacao.
Com base nesses dados, a Tabela 12 apresenta uma comparacdo entre os resultados

obtidos neste trabalho e faixas tipicas reportadas na literatura.

Tabela 12 — Comparacdo de rendimentos globais (este trabalho vs. literatura)

Fracao Este trabalho (450-550 °C) Literatura (faixas tipicas)
Liquido (condensaveis) 0,55-0,71 0,20-0,70
Gas (nio condensaveis) 0,24-0,40 0,10-0,60
Sélido (char) ~ 0,05 <0,20

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Observa-se que os resultados da simulacdo apresentam boa concordancia qualitativa
com os valores reportados na literatura. A fracdo liquida surge como o principal produto em
condicdes moderadas de operagdo, enquanto a fracdo gasosa aumenta com o incremento da tem-
peratura, comportamento amplamente descrito em estudos sobre pirdlise de plasticos (Yaqoob;
Ali; Khalid, 2024). A formagdo de char, por sua vez, permanece relativamente baixa, mas sig-
nificativa, em concordincia com trabalhos que destacam a tendéncia de formacdo de residuos
sOlidos, especialmente em sistemas contendo PET (Genuino et al., 2023).

E importante destacar que o modelo desenvolvido neste trabalho utiliza um reator do tipo
RYield, no qual a distribui¢ao de produtos € definida a partir de rendimentos previamente especi-
ficados. Dessa forma, os resultados obtidos ndo representam uma predi¢do cinética do processo,
mas sim uma aproximacao fenomenolégica baseada em dados de entrada. Ainda assim, a boa
concordancia com os intervalos reportados na literatura indica que os valores adotados sao fisi-
camente plausiveis e adequados para andlises preliminares de desempenho do processo.

Portanto, conclui-se que o modelo proposto € capaz de reproduzir, de forma consistente,
as tendéncias gerais observadas na pirdlise de polimeros, especialmente no que se refere a
distribui¢do qualitativa dos produtos, fornecendo uma base vélida para anélises comparativas e

estudos conceituais.
4.7 LIMITACOES DO MODELO
Apesar de o modelo desenvolvido permitir a andlise da distribui¢do de produtos e da

fracdo liquida na faixa de gasolina, algumas limita¢des devem ser consideradas na interpretacao

dos resultados.
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4.7.1 Auséncia de modelagem cinética

O modelo adotado utiliza o reator do tipo RYield, no qual a distribui¢do de produtos
¢ especificada diretamente pelo usudrio, sem consideracdo explicita da cinética das reacdes
envolvidas.

Dessa forma, o modelo ndo € capaz de representar mecanismos reacionais detalhados,
nem prever a formagdo de produtos com base em parametros operacionais como tempo de
residéncia ou taxa de aquecimento. Como consequéncia, os resultados obtidos devem ser in-
terpretados como uma representagdo fenomenoldgica do processo, adequada para andlise de

tendéncias, mas ndo para predicdo rigorosa de comportamento reacional.

4.7.2 Simplificacao da composicao quimica

A fase liquida gerada na pir6lise do PET é composta por uma grande variedade de com-
postos orgénicos, incluindo aromaticos, oxigenados e hidrocarbonetos leves e pesados. No
presente trabalho, essa complexidade foi representada por apenas dois pseudocomponentes:
GASOLINE_LUMP e HEAVY_LIQUID.

Essa simplificacdo € necessdria para viabilizar a simulacdo, mas implica perda de deta-
lhamento na composicdo do liquido. Assim, a fragdo de gasolina deve ser interpretada como
uma classificagdo baseada em volatilidade, e ndo como uma caracterizagdo quimica detalhada

ou um produto que atenda a especificacdes comerciais.

4.7.3 Tratamento de solidos nao convencionais

Os componentes PET e char foram modelados como sélidos ndo convencionais, que nao
participam diretamente dos célculos de equilibrio termodindmico no Aspen Plus®.

Como consequéncia, o char ndo € separado automaticamente como uma fase solida no
bloco Flash2, sendo transportado junto a corrente liquida. A separacdo da fracdo sélida foi
realizada posteriormente durante o tratamento dos dados, o que introduz uma simplificagdo

adicional no modelo.
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4.7.4 Dependéncia dos rendimentos especificados

Os resultados obtidos sdo diretamente influenciados pelos rendimentos definidos no re-
ator RYield. Isso implica que o comportamento do modelo depende da qualidade e da represen-
tatividade dos valores adotados.

Embora esses valores tenham sido definidos com base em tendéncias observadas na
literatura, variagdes nos rendimentos poderiam levar a resultados diferentes, especialmente no

que se refere a distribui¢do entre as fragdes gasosa e liquida.

4.7.5 Auséncia de efeitos operacionais adicionais

O modelo ndo considera diversos efeitos importantes presentes em sistemas reais de

pirdlise, tais como:

» Reagdes secunddrias no resfriamento;

Influéncia do tempo de residéncia;

* Transferéncia de calor e gradientes de temperatura;

Influéncia do tipo de reator;
* Condensacao fracionada de compostos.

Esses fatores podem influenciar significativamente a distribuicdo de produtos e a com-

posicao do liquido obtido.

4.7.6 Consideracoes finais sobre as limitacoes

Apesar das simplificagdes adotadas, o modelo desenvolvido € adequado para o objetivo
proposto neste trabalho, permitindo a andlise da influéncia da temperatura na distribuicao global
de produtos e na fracdo de compostos leves no liquido.

No entanto, para aplicagdes que exijam maior precisdo, como o desenvolvimento de
processos industriais ou a predicdo detalhada da composi¢do dos produtos, seria necessaria a
utilizagdo de modelos mais complexos, envolvendo cinética reacional e descri¢do detalhada dos

compostos presentes.
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5 CONCLUSAO

O presente trabalho teve como objetivo avaliar, por meio de simulagio no Aspen Plus®,
o processo de pirdlise térmica do PET com foco na distribuicdo de produtos e na fragdo de
compostos liquidos na faixa de gasolina.

A modelagem foi realizada utilizando uma abordagem fenomenoldgica baseada no rea-
tor RYield, permitindo representar a decomposicao do PET em fracdes gasosa, liquida e sélida
a partir de rendimentos previamente definidos. Essa metodologia mostrou-se adequada para
andlise de tendéncias operacionais e para a avaliacdo preliminar do comportamento do processo
em funcdo da temperatura.

Os resultados obtidos indicaram que a temperatura exerce influéncia significativa na dis-
tribui¢do global de produtos. Observou-se que o aumento da temperatura favorece a formagao
de gases, ao passo que a fracao liquida apresenta reducdo, comportamento consistente com o
aumento da intensidade de reacdes de craqueamento térmico em condi¢des mais severas.

Com relacdo a fracdo liquida, verificou-se que, embora a quantidade total de liquido di-
minua com o aumento da temperatura, a propor¢ao de compostos leves, representados pelo
pseudocomponente GASOLINE_LUMP, permanece aproximadamente constante na faixa de
temperaturas analisada. Esse resultado sugere que a temperatura influencia predominantemente
a quantidade total de produtos gerados, sem alterar significativamente a distribuicao relativa
entre as fracoes liquidas.

A comparag@o com a literatura demonstrou que os resultados obtidos estdo em concor-
dancia com tendéncias reportadas para processos de pirdlise de materiais poliméricos, tanto em
termos de ordem de grandeza dos rendimentos quanto em relacdo ao efeito da temperatura sobre
a formacao de produtos.

Entretanto, ¢ importante ressaltar que o modelo apresenta limitacdes inerentes a utili-
zacdo de rendimentos fixos no reator RYield e a representacdo simplificada da fase liquida por
pseudocomponentes. Dessa forma, os resultados devem ser interpretados como uma anélise
qualitativa do processo, adequada para estudo de tendéncias, mas nao como predi¢ao detalhada
da composi¢do quimica dos produtos.

De maneira geral, conclui-se que o modelo proposto € capaz de representar de forma
consistente o comportamento da pirdlise do PET e pode ser utilizado como ferramenta para

avaliacdo preliminar de condi¢gdes operacionais e andlise de desempenho do processo.
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Como perspectiva futura, recomenda-se o desenvolvimento de modelos mais robustos,
incorporando cinética reacional e uma descricdo mais detalhada da composi¢do do dleo de
pirdlise, a fim de aumentar a precisido das previsdes e ampliar a aplicabilidade dos resultados

para o projeto de processos industriais.
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APENDICE A - RENDIMENTOS UTILIZADOS NO REATOR RYIELD

Neste apéndice sdo apresentados os rendimentos utilizados no reator do tipo RYield para
as diferentes condi¢des de temperatura simuladas no presente trabalho.

Os valores foram definidos com base em tendéncias reportadas na literatura para a pir6-
lise de plésticos, considerando a distribuicdo tipica de produtos entre fracdes liquidas, gasosas
e solidas. Em particular, foi considerada a redugdo da fracdo liquida e o aumento da fracdo
gasosa com o incremento da temperatura, comportamento amplamente descrito em estudos de
pirdlise térmica.

Ressalta-se que, devido a natureza do modelo RYield, os valores ndo correspondem a
resultados cinéticos diretos, mas sim a uma parametrizagdo fenomenoldgica adotada com o

objetivo de representar de forma simplificada o comportamento global do processo.

Tabela 13 — Rendimentos adotados no reator RYield para diferentes temperaturas

Temperatura (°C) Gasolina Heavy Liquid Gas Char Total

450 0,55 0,20 0,20 0,05 1,00
500 0,50 0,20 0,25 0,05 1,00
550 0,45 0,15 035 0,05 1,00

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.

Observa-se que, a medida que a temperatura aumenta, hd uma reducdo da fragdo li-
quida total, acompanhada por um aumento da fracdo gasosa, enquanto a fracdo sélida (char)
permanece aproximadamente constante. Essa hip6tese simplificada foi adotada com base em
tendéncias gerais observadas na literatura para processos de pirélise de materiais poliméricos.

Para fins de andlise, a fracdo liquida total é composta pela soma das fracdes Gasoline e
Heavy Liquid, enquanto a fracdo gasosa corresponde ao conjunto de compostos ndo condensé-
veis gerados no processo.

Essa parametrizacdo permite avaliar o comportamento global do sistema sob diferentes
condi¢des operacionais, mantendo a coeréncia com os fendmenos fisicos esperados para pirdlise

térmica de PET.
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A Tabela 14 apresenta as principais correntes do processo de pirdlise para a condi¢do de

450 °C, incluindo temperatura, pressao, vazao massica total, vazao volumétrica total e fracdes

massicas dos componentes principais.

Tabela 14 — Tabela de correntes do processo de pirdlise a 450 °C

Corrente T P Vazao Vazao PET N, CO CO; GASOLINE HEAVY CHAR
°O) (bar) (kg/h)  (L/min)

FEED 25  1,01325 150,00 728,68 0,6667 0,3333 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000  0,0000

RYIELD_OUT 450 1,01325 150,00 2985,92 0,0000 0,3333 0,0667 0,0667 0,3667 0,1333  0,0333

COOLER_OUT 40 1,01325 150,00 1054,03 0,0000 0,3333 0,0667 0,0667 0,3667 0,1333  0,0333

GAS 25  1,01325 7432 981,90 0,0000 0,6725 0,1345 0,1337 0,0592 0,0001  0,0000

LIQUID 25  1,01325 75,68 1,53 0,0000 0,0003 0,0001 0,0008 0,6686 0,2642  0,0661

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.
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APENDICE C - TABELA DE CORRENTES A 500 °C

A Tabela 15 apresenta as principais correntes do processo de pirdlise para a condi¢do de
500 °C, incluindo temperatura, pressdo, vazao massica total, vazao volumétrica total e fracdes

massicas dos componentes principais.

Tabela 15 — Tabela de correntes do processo de pirdlise a 500 °C

Corrente T P Vazao Vazao PET N, CO CO; GASOLINE HEAVY CHAR
°O) (bar) (kg/h)  (L/min)

FEED 25  1,01325 150,00 728,68 0,6667 0,3333 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000  0,0000

RYIELD_OUT 500 1,01325 150,00 3328,83 0,0000 0,3333 0,1000 0,0667 0,3333 0,1333  0,0333

COOLER_OUT 40 1,01325 150,00 113241 0,0000 0,3333 0,1000 0,0667 0,3333 0,1333  0,0333

GAS 25  1,01325 79,58 1055,76 0,0000 0,6281 0,1884 0,1250 0,0583 0,0001  0,0000

LIQUID 25  1,01325 70,42 1,41 0,0000 0,0003 0,0001 0,0007 0,6441 0,2839  0,0710

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.
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A Tabela 16 apresenta as principais correntes do processo de pirdlise para a condi¢do de

550 °C, incluindo temperatura, pressdo, vazao massica total, vazao volumétrica total e fracdes

massicas dos componentes principais.

Tabela 16 — Tabela de correntes do processo de pirdlise a 550 °C

Corrente T P Vazao Vazao PET N, CO CO; GASOLINE HEAVY CHAR
°O) (bar) (kg/h)  (L/min)

FEED 25  1,01325 150,00 728,68 0,6667 0,3333 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000  0,0000

RYIELD_OUT 550 1,01325 150,00 3788,98 0,0000 0,3333 0,1333 0,1000 0,3000 0,1000 0,0333

COOLER_OUT 40 1,01325 150,00 1262,85 0,0000 0,3333 0,1333 0,1000 0,3000 0,1000  0,0333

GAS 25 1,01325 90,24 1177,30 0,0000 0,5539 0,2216 0,1656 0,0588 0,0001  0,0000

LIQUID 25 1,01325 59,76 1,20 0,0000 0,0002 0,0001 0,0010 0,6642 0,2508  0,0837

Fonte: Elaborado pelo autor, com dados extraidos do Aspen Plus®.
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