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RESUMO

A quitina, um biopolimero abundante nos exoesqueletos de crustaceos, é convertida em quitosana mediante uma
reacdo de desacetilacdo alcalina com NaOH a temperatura elevada. A estequiometria geral do processo segue a
reagdo: Quitina + NaOH — Quitosana + CH;COONa.

A quitosana resultante possui propriedades fisico-quimicas de alto valor industrial, tais como biocompatibilidade,
biodegradabilidade e uma marcada atividade antimicrobiana, o que a torna adequada para aplicagdes na inddstria
farmacéutica, alimenticia e de tratamento de efluentes [Pistonesi 2001]. Nesse contexto, a simulagdo
computacional é uma ferramenta estratégica da Engenharia de Sistemas em Processos (PSE) para avaliar
condicBes operacionais e construir plataformas para o escalonamento industrial.

Este trabalho desenvolve um modelo computacional para a desacetilagdo de quitina no AVEVA Process
Simulation (APS). Primeiramente, foi criado um fluido termodindmico declarando os componentes com o pacote
de Peng-Robinson, for¢ando a fase liquida ao trabalhar com polimeros. Em seguida, foi definido um modelo
cinético baseado em uma lei de Arrhenius de primeira ordem para a quitina [Narudin et al. (2022)]:

dy E -

v 2.97 - exp (— ﬁ) - z[Quitina] )
Este modelo foi integrado em um reator de conversdo (CNVR) em fase liquida continua, alimentado com quitina
solida e uma solugdo aquosa de NaOH sob pressdo e temperatura controladas. A simulagdo superou 0s requisitos
de inicializagdo do APS para polimeros, alcangando a convergéncia matematica do estado estacionario. Foi
possivel simular a desacetilagdo e extrair a evolugdo espacial e temporal dos pardmetros termodindmicos e
massicos, facilitando a analise direta da interacdo entre a temperatura e a concentracdo de reagentes na taxa de
conversdo. Embora existam limitagGes pela falta de propriedades termofisicas exatas para macromoléculas em
bases padréo, este trabalho constitui um avancgo exitoso em direcéo a construg¢do de um gémeo digital da obtencéo
de quitosana. Como perspectiva futura, recomenda-se a comunidade de PSE avancar na calibracdo cinética
dindmica com validacdo experimental e utilizar modelos termodindmicos de eletrolitos para prever e otimizar com
exatidao o consumo de alcali em escala industrial.
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