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RESUMO

Este trabalho apresenta uma analise de operabilidade para um sistema de destilagdo extrativa de etanol anidro
utilizando um gémeo digital baseado no simulador open-source DWSIM. Um planejamento de experimentos
(DOE) via Latin Hypercube Sampling com 5.000 cenarios foi conduzido, variando quatro pardmetros
operacionais: razao solvente/alimentagdo, vazdo volumétrica, temperatura ¢ composi¢do da alimentagdo. Os
resultados revelam que 1,98% do espaco operacional atinge a especificagdo de pureza de 99,5%, e o indice de
operabilidade combinado (pureza + perda + energia) ¢ de apenas 0,28% no cendrio mais estrito. Um soft sensor
multivaridvel baseado na temperatura de estagio sensivel, razdo de refluxo, composicdo da alimentacdo e razdo
solvente/alimentacdo alcangou R? = 0,857, viabilizando estimativa continua de pureza sem analisador em linha.
A andlise de Pareto identificou condi¢des 6timas que conciliam pureza e eficiéncia energética com economia de
até 12% no consumo. Dessa forma, estudo evidencia que a andlise de operabilidade integrada a gémeos digitais
constitui uma abordagem promissora para redefinir estratégias de controle e otimizagdo em processos de
separagdo complexos.
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1. Introdugiio

A produgdo de etanol anidro por destilagdo extrativa ¢ um importante processo na cadeia do bioetanol
combustivel, porém caracterizado por uma janela operacional estreita e elevada sensibilidade a variagdes de
processo. A separagdo do azedtropo etanol-agua requer a adi¢do de um solvente, tipicamente etilenoglicol, que
modifica a volatilidade relativa e permite a obtencgdo de etanol com pureza superior a 99,5% em massa (Gil et al.,
2012; Jaime et al., 2023). No entanto, a janela operacional que garante simultaneamente a especificagdo de
pureza, baixo consumo energético e minimizacao de perdas ¢ notoriamente estreita, tornando a operagdo manual
altamente desafiadora.

O conceito de gémeo digital (Digital Twin, DT) tem ganhado destaque na engenharia de processos como
uma representagdo virtual de um sistema fisico capaz de reproduzir seu comportamento e apoiar monitoramento,
predicdo e otimizag@o operacional em tempo real (Udugama et al., 2024; Zhang et al., 2024). Aplicagdes de DT
em colunas de destilacdo t€ém demonstrado potencial para controle avancado, treinamento de operadores e
otimizacdo energética (Kender et al., 2021; Kang et al., 2023). Contudo, a literatura carece de estudos que
quantifiquem formalmente a operabilidade de sistemas de destilagdo extrativa sob a otica de gémeos digitais.

A analise de operabilidade, formalizada por Vinson e Georgakis (2000) e estendida por Georgakis et al.
(2003), prové métricas quantitativas para avaliar a capacidade inerente de um processo atingir as especificagdes
desejadas com as variaveis manipuladas disponiveis. Trabalhos recentes (Gazzaneo et al., 2020; Alves e Lima,
2024) expandiram o framework para sistemas ndo-quadrados e sele¢do de estruturas de controle. A integracdo
deste framework com simuladores open-source como o DWSIM (Medeiros, 2023) oferece uma plataforma
acessivel e reprodutivel para implementagio de gémeos digitais.

Diante desse cendrio, este trabalho tem como objetivo quantificar a operabilidade de um sistema de
destilag@o extrativa de etanol anidro utilizando um gémeo digital baseado em DWSIM, através de um DOE com
5.000 cenarios. As contribuicdes incluem: (i) calculo de indices de operabilidade combinados; (ii)
desenvolvimento de um soft sensor multivariavel para estimativa de pureza; e (iii) identificagdo da fronteira de
Pareto pureza-energia para otimizagao em tempo real.
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2. Metodologia
2.1. Configuracio da simulacio

O sistema simulado consiste em uma coluna de destilagdo extrativa para separacdo do azeodtropo
etanol-agua utilizando etilenoglicol como solvente, implementada no simulador DWSIM v9.0.5 (Medeiros,
2025). O DWSIM ¢ um simulador de processos quimicos open-source, compativel com CAPE-OPEN, que
oferece modelos termodinamicos rigorosos comparaveis a simuladores comerciais. A coluna foi configurada
com modelo de estagios de equilibrio, incluindo condensador total e refervedor parcial.

2.2.  Planejamento de experimentos

Um DOE via Latin Hypercube Sampling (LHS) foi conduzido com 5.000 cendrios, variando
simultaneamente seis parametros de entrada conforme a Tabela 1. Todas as 5.000 simulagdes convergiram sem
valores ausentes, indicando robustez numérica do modelo.

Tabela 1. Fatores do DOE e suas faixas de variagdo.

Variavel Minimo Maximo
Razdo S/F 0,4 1,2
Vazao volumétrica (m3/h) 3,0 7,0
Temperatura da alimentagdo (°C) 30,0 40,0
Fra¢do massica EtOH na alimentagdo 0,85 0,93
Fra¢do Massica de Etanol no Etanol Anidro 0,98 0,999
Fragio Massica de Etanol no Fundo le* 3e*

2.3.  Framework de operabilidade

A anlise segue o framework de Vinson e Georgakis (2000), onde o Indice de Operabilidade (Operability
Index, OI) é definido como a fracdo do Conjunto de Saida Desejado (Desired Output Set, DOS) alcangavel pelo
Conjunto de Entrada Disponivel (Achievable Input Set, AIS). O DOS ¢ definido por multiplas especificagdes
simultaneas: pureza do etanol anidro, perda de etanol nos fundos e consumo energético. O OI ¢ calculado como a
fracdo dos cenarios que atendem todas as especificagdes simultaneamente. Adicionalmente, um soft sensor
multivaridvel foi desenvolvido por regressdo linear multipla, conforme a Equacéo (1):

XEtOH = o + P Tstage5 + f2"RR + Paxfeed + [ (S/F) (1)
3. Resultados e discussio

3.1.  Indices de operabilidade

A convergéncia de todos os 5.000 cenarios, sem falhas numéricas ou valores ausentes, reforga a robustez
do modelo e a confiabilidade dos indices de operabilidade apresentados. Porém, a analise dos resultados das
simulacdes revelou uma janela operacional extremamente restrita, confirmando a elevada sensibilidade do
processo de destilacdo extrativa as condi¢cdes operacionais. A Tabela 2 apresenta os indices de operabilidade.
Apenas 1,98% do espago DOE atinge pureza > 99,5%. Quando multiplas especificagdes sdo combinadas (pureza
> 99,5% + perda < 0,02% + energia < 1.800 kW/m?), o indice cai para 0,28% (14 de 5.000 cenérios). Este valor
quantifica a extrema restritividade da janela operacional e fundamenta a necessidade de um gémeo digital para
suporte a decisdo. Mesmo no cenario moderado (pureza > 99,0%), o indice combinado é de apenas 8,72%.

Tabela 2. Indices de operabilidade (n = 5.000).

Especificacio (0]
(%)
Pureza > 99,5% 1,98
Pureza > 99,3% 10,60
Pureza > 99,0% 48,54
Perda no fundo < 0,02% 42,34
Energia < 1.800 kW/m? 68,58
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Combinado (Pureza >99,0% | Perda no fundo < 0,02% | Energia < 1.800 kW/m?) 8,72
Combinado estrito (Pureza >99,3% | Perda no fundo < 0,02% | Energia < 1.800 1,48
kW/m?)

Combinado ultra (Pureza >99,5% | Perda no fundo < 0,02% | Energia < 1.800 kW/m?) 0,28

3.2.  Analise de sensibilidade

A razdo de refluxo (RR) ¢ a variavel manipulada dominante, com correlagdo de 0,253 com a pureza. A
Tabela 3 mostra que cada incremento na RR gera ganhos de pureza ao custo de consumo energético adicional,
com eficiéncia marginal decrescente. Para atingir 99,5%, ¢ praticamente necessario RR > 2,0 (apenas 0,3% dos
cenarios com RR < 1,8 atingem esta meta), porém a RR sozinha néo ¢ suficiente, a composi¢ao da alimentagéo e
razdo S/F precisam estar em faixas especificas simultaneamente, reforcando a natureza multidimensional dos
espagos de operabilidade.

Tabela 3. Efeito da razéo de refluxo sobre pureza e consumo energético.

Faixa de Pureza média Energia

RR (%) (KW/m?*)
<1,94 98,90 1.649
1,94 -2,07 98,96 1.712
2,07-2,18 98,99 1.753
2,18-2,33 99,03 1.796
>233 99,07 1.876

A temperatura do condensador varia em apenas 0,45 °C (78,68-79,13 °C) ao longo de todo o DOE,
confirmando controle termodindmico do azedtropo no topo. Toda regulacdo de qualidade deve ser feita via perfil
interno da coluna, corroborando recomendagdes da literatura de controle de destilagao.

3.3. Soft sensor multivariavel

A temperatura do estagio 5 sozinha apresenta R? de apenas 0,104. Contudo, o modelo multivariavel da
Equacao (1), que combina T stage5, RR, composicio da alimentacdo e razdo S/F, alcanga R? = 0,857 (R? adj =
0,857; RMSE = 0,00094). Os coeficientes sdo: o = 1,605; B =—0,00710; B2 = —0,01767; B = 0,00118; B« =
0,05842. A Figura 1 mostra a performance. Todas as varidveis preditoras sdo medidas rotineiramente em campo,
dispensando analisadores de composi¢do em linha.

Controle Inferencial: Soft Sensor Multivariavel
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Figura 1. Soft sensor: (a) Temperatura no Estadgio 5 vs. Temperatura do Refervedor colorido por pureza; (b)
pureza predita vs. real (R2=0,857).
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3.4.  Fronteira de Pareto e otimizacio

A andlise de Pareto identificou condigdes 6timas caracterizadas por RR moderada (~1,8-2,0), fragdo de
etanol na alimentacgdo elevada (0,906-0,918) e razdo S/F moderada (~0,7-0,9). Nestas condi¢des, purezas de
99,4-99,9% sdo alcangadas com consumo de 1.543-1.630 kW/m?, representando economia de até 12% em
relacdo a operacdo convencional de alta pureza, representando uma reducao significativa de custos operacionais.
A Figura 2 ilustra os trade-offs entre a pureza, energia e o custo anual.

Trade-offs de Operabilidade: Pureza x Energia x Custo
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Figura 2. Trade-offs de operabilidade: pureza vs. energia vs. custo anual total.

A Figura 3 apresenta o heatmap do indice de operabilidade no espago razdo S/F x razdo de refluxo,
diretamente aplicavel como mapa de referéncia para o operador no contexto do gémeo digital.
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Figura 3. Heatmap: % de condigdes com pureza > 99,0% no espago razdo S/F X razdo de refluxo.

4. Conclusio

Este trabalho quantificou a operabilidade de um sistema de destilagdo extrativa de etanol anidro
utilizando um gémeo digital baseado em DWSIM com 5.000 cenarios de DOE. O indice de operabilidade
combinado de apenas 0,28% no cenario ultra estrito (pureza > 99,5% + baixa perda + baixa energia) demonstra
quantitativamente que a operagdo sem suporte preditivo € inviavel para atendimento consistente das
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especificagdes. O soft sensor desenvolvido (R? = 0,857) viabiliza estimativa continua de pureza utilizando
apenas medigdes convencionais, enquanto a analise de Pareto fornece os sefpoints para otimizagdo em tempo
real.

As perspectivas futuras incluem: (i) validacdo dindmica com dados de planta piloto; (ii) modelos de
machine learning para melhorar a predicao; (iii) extensdo da analise de operabilidade dindmica (Georgakis et al.,
2003); e (iv) integragdo com controle preditivo baseado em modelo (MPC).
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