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RESUMO

Este trabalho apresenta o desenvolvimento de um gémeo digital para um sistema experimental de pirolise lenta de
biomassa lignocelulosica. O modelo foi implementado no software AVEVA Process Simulation (APS) utilizando
uma abordagem fenomenoldgica baseada em pseudocomponentes, na qual a biomassa ¢ representada por fragdes
de celulose e lignina. A conversdo térmica foi descrita por um conjunto reduzido de reagdes globais capazes de
representar a formacao simultanea de biochar, gases leves e vapores organicos condensaveis, incluindo uma etapa
secundaria de craqueamento térmico de fragdes condensaveis. A operagdo batch do reator experimental foi
representada por meio de uma equivaléncia batch—pseudo-continuo, permitindo a simulagdo em regime
estacionario e a analise de condigdes operacionais. O flowsheet desenvolvido inclui reatores de conversao em
série, separacao do biochar so6lido e condensacgao parcial dos vapores gerados. O modelo constitui uma plataforma
inicial para integracdo experimento—simulacgao e futura calibracdo com dados experimentais de pirdlise.

Palavras-chave: Pirdlise lenta; Gémeo digital; Modelagem fenomenoldgica; Biocarvdo; AVEVA Process
Simulation.

1. Introducao

A pirdlise de biomassa lignoceluldsica tem sido amplamente investigada como rota termoquimica para
valorizag@o de residuos e producao de biocarvao com aplicagdes em energia, adsor¢do e materiais avangados [Kan
etal, 2016]. Além de biomassas convencionais, cresce o interesse na conversao de residuos provenientes de cadeias
agroindustriais e florestais, como fra¢des ricas em lignina remanescente, digestatos, lodos e subprodutos vegetais.
O processo envolve um conjunto complexo de reagdes primarias e secundarias: as primeiras correspondem a
desfragmentacdo da estrutura polimérica da biomassa, formando vapores organicos, gases permanentes (CO, COx,
H20 e H:) e biocarvio, enquanto as reagdes secundarias ocorrem predominantemente na fase vapor, envolvendo o
craqueamento de fragdes condensaveis (bio-0leo) e podendo aumentar a formagdo de gases leves ¢ a deposicdo
adicional de carbono solido em condigdes de maior severidade térmica [Patwardhan et al., 2011].

Em escala laboratorial, a definicdo das condi¢cdes operacionais costuma basear-se principalmente em
experimentagdo, o que pode limitar a exploragdo sistematica de varidveis como temperatura efetiva de reagdo e
tempo de residéncia. Nesse contexto, a integragdo entre experimentagdo e modelagem computacional tem se
consolidado como uma abordagem estratégica na Engenharia de Sistemas em Processos. A construgdo de gémeos
digitais permite representar virtualmente sistemas reais, possibilitando analises paramétricas e avaliagdes
operacionais antes da realizacdo de novos ensaios experimentais [Fuller et al., 2020; Peterson et al., 2025].

Neste trabalho, propde-se o desenvolvimento de um gémeo digital para um reator tubular batch de pirdlise
lenta operando sob atmosfera inerte, utilizando o software AVEVA Process Simulation (APS). O sistema
experimental consiste em um tubo de vidro aquecido externamente por resisténcias elétricas, com controle térmico
baseado na temperatura da parede do reator e operacdo a pressao atmosférica sob fluxo de N.. Na auséncia inicial
de parametros cinéticos especificos para as biomassas estudadas, adotou-se uma abordagem fenomenologica do
tipo lumped [Di Blasi, 2008], estruturada em duas etapas globais: uma etapa primaria de conversao da biomassa
solida em biocarvdo, vapores condensdveis e gases permanentes, ¢ uma etapa secundaria representando o
craqueamento parcial das fragdes condensaveis. A modelagem baseia-se na equivaléncia entre operagdo batch e
regime pseudo-continuo, permitindo a implementagdo do modelo em estado estaciondrio para andlises de
sensibilidade em relag@o a temperatura efetiva e ao tempo de residéncia equivalente, constituindo uma plataforma
inicial de integragdo experimento—simulacdo para futura calibragdo cinética e otimizagao operacional.

Realizagao:
(1 1]
s ’ABE !
] A4 Q
INSTITUTO ASSOCIAGAQ BRASILEIRA

FEDERAL DE ENGENHARIA QUIMICA
Paraiba




IV Congresso Brasileiro em Engenharia de Sistemas em Processos (PSE BR 2026)
03 a 05 de Agosto de 2026, Campina Grande, PB, Brasil

- GRANDE
2. Metodologia
2.1. Sistema experimental

O sistema experimental consiste em um reator tubular batch horizontal de pirélise lenta, formado por um
tubo de vidro inserido em um forno elétrico de resisténcias com poténcia nominal de 1,8 kW. O aquecimento
ocorre externamente por transferéncia de calor do forno para o tubo reacional, envolvendo condugdo no meio
solido e mecanismos combinados de condugao e radia¢do térmica no interior da cdmara. O controle de temperatura
¢ realizado por meio de um termopar tipo J instalado externamente na parede do tubo, monitorando a temperatura
da superficie do reator. Assim, a temperatura medida pode diferir da temperatura efetiva da biomassa no interior
do leito devido a gradientes térmicos radiais e axiais, especialmente em sistemas com preenchimento parcial e
aquecimento externo.

O tubo apresenta aproximadamente 60 cm de comprimento, didmetro externo de 3,7 cm e espessura de
parede estimada em 2 mm. A massa de biomassa utilizada varia entre 6 ¢ 20 g por ensaio, correspondendo a um
volume aproximado de 40 cm® considerando densidade aparente média de 0,5 g/cm?. Esse volume ¢ inferior ao
volume interno total do tubo, caracterizando operacdo com preenchimento parcial e presenga de espaco livre para
circulacao dos vapores gerados durante a decomposi¢@o térmica.

A operagdo ocorre a pressdo atmosférica sob atmosfera inerte de N2, com vazao tipica de 20 mL/min. O
procedimento experimental inclui purga inicial com Nz (5-10 min), aquecimento até a temperatura nominal de
reacdo (tipicamente 450 °C) em cerca de 5—6 min, manutencdo quase isotérmica por aproximadamente 10 min e
resfriamento natural sob fluxo continuo de N2, A combinagdo entre temperatura nominal e tempo efetivo de
residéncia define a severidade térmica do processo, influenciando tanto as reagdes primarias de desfragmentagdo
da biomassa quanto as rea¢des secundarias na fase vapor. As biomassas investigadas incluem misturas de celulose
e lignina, bem como fragdes residuais ricas em lignina. O rendimento tipico de biocarvao ¢ de cerca de 30% em
base seca (20 g de biomassa resultando em aproximadamente 6 g de biocarvao). O sistema inclui ainda moédulo de
condensacdo refrigerado para retengdo parcial de fragdes condensaveis, sendo possivel a ocorréncia de reagdes
secundarias de craqueamento térmico ao longo da zona quente do reator, o que pode influenciar a distribui¢éo final
entre produtos solidos, liquidos e gasosos.

2.2. Estratégia de modelagem

Considerando as caracteristicas fisicas do reator experimental e a auséncia inicial de dados cinéticos
detalhados para as diferentes biomassas investigadas, adotou-se uma abordagem fenomenoldgica para a construcao
do gémeo digital do processo. A estratégia foi concebida como uma plataforma evolutiva, permitindo que
parametros globais inicialmente assumidos possam ser progressivamente substituidos por dados experimentais,
resultados de andlises térmicas e mecanismos globais reportados na literatura.

O reator experimental opera em regime batch; entretanto, para possibilitar analises paramétricas em
ambiente de simulacdo em estado estacionario, foi adotada uma equivaléncia batch—pseudo-continuo. Nesse
procedimento, a massa total de biomassa processada em cada ensaio ¢ dividida pelo tempo efetivo de reagao,
resultando em uma vazdo massica equivalente que representa o sistema em regime estacionario. A Figura 1
apresenta o esquema conceitual dessa conversdo, evidenciando a defini¢do da vazdo equivalente de biomassa e a
introdugéo da temperatura efetiva de reagdo como parametro de calibragdo do modelo.

Figura 1. Esquema conceitual da equivaléncia batch—pseudo-continuo adotada na modelagem
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A conversdo da biomassa foi representada por meio de uma abordagem lumped, na qual a pirdlise ¢
descrita por etapas globais capazes de reproduzir a formacdo das principais fragdes de produtos: fase solida
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(biochar), vapores condensaveis e gases ndo condensaveis. Essa representagdo simplificada permite capturar o
comportamento global do processo sem recorrer a mecanismos cinéticos detalhados, mantendo o modelo
computacionalmente estavel e adequado para analises preliminares.

A diferenca potencial entre a temperatura medida na parede do reator e a temperatura efetiva da biomassa
em reacado foi tratada como um parametro ajustavel, permitindo futura calibragdo do modelo com base em dados
experimentais. Essa abordagem possibilita a realizagdo de analises iniciais de balango de massa, avaliagdo de
condigdes operacionais e exploracdo do efeito da severidade térmica sobre a distribui¢@o global de produtos.

2.3. Implementagdo no AVEVA Process Simulation
2.3.1.  Defini¢do dos componentes e pacote termodindmico

A implementagdo do modelo de pir6lise da biomassa em APS iniciou-se com a defini¢cdo do conjunto de
componentes necessarios para representar os principais produtos gerados durante o processo. Adotou-se uma
abordagem baseada em pseudocomponentes lumped, amplamente utilizada em modelos fenomenoldgicos
simplificados de pirdlise.

A biomassa soélida foi representada por dois pseudocomponentes principais: CELL_SOL ¢ LIGN_SOL,
correspondentes as fra¢des estruturais dominantes da biomassa lignocelulosica, isto é, celulose e lignina. Essa
simplificagdo permite capturar o comportamento global do processo sem a necessidade de representar
explicitamente cada macromolécula ou intermediario quimico presente na decomposi¢@o térmica da biomassa.

Para possibilitar a formulacdo das reagdes quimicas de pirdlise de forma estequiometricamente
consistente, foram atribuidas férmulas quimicas representativas e massas molares aos pseudocomponentes
definidos no modelo. Nesse contexto, a celulose foi representada pela formula empirica CsH100s, amplamente
utilizada para descrever a unidade estrutural repetitiva desse polimero. A lignina foi representada por uma férmula
média simplificada CoH1003, utilizada como aproximagdo da composi¢do elementar tipica desse biopolimero
aromatico. O biochar foi representado pelo pseudocomponente CHAR SOL, cuja composicao foi aproximada pela
formula C, representando uma fase sélida predominantemente carbonosa. A fragdo organica condensavel foi
representada pelo pseudocomponente TAR LUMP, ao qual foi atribuida uma férmula média CsHsO, utilizada
como representagdo simplificada de compostos aromaticos oxigenados frequentemente presentes na fracao
condensavel dos vapores de pir6lise.

Os produtos volateis gerados durante a pir6lise foram representados por um conjunto reduzido de espécies
quimicas, incluindo os gases permanentes CO, COz, H2 ¢ CHa, além de vapor de dgua (H20). O modelo também
inclui nitrogénio (N2), empregado como gas inerte de arraste. Os pseudocomponentes sélidos (CELL SOL,
LIGN_SOL e CHAR SOL) e o pseudocomponente condensavel TAR_ LUMP foram definidos manualmente no
ambiente de propriedades do simulador. Para esses componentes, foram atribuidos valores estimados de
propriedades fisico-quimicas e propriedades termodindmicas relevantes. Além disso, foram incorporadas
correlagdes dependentes da temperatura para propriedades termodinadmicas fundamentais, permitindo representar
de forma mais realista o comportamento dessas espécies ao longo da faixa de temperaturas caracteristica do
processo de pirdlise.

No que se refere ao tratamento termodindmico do sistema, foi selecionado o pacote de propriedades Peng—
Robinson (PR), amplamente utilizado na modelagem de misturas contendo gases leves e hidrocarbonetos. Esse
modelo permite representar adequadamente o comportamento das correntes gasosas geradas durante a pirdlise e
avaliar a possibilidade de formacdo de fases condensadas durante o resfriamento dos vapores. Adicionalmente, foi
ativada no simulador a opgdo “Include non-equilibrium solid components”, permitindo que os componentes
solidos sejam tratados fora do equilibrio termodindmico com as fases fluidas. Essa configuragdo € particularmente
importante para a modelagem de processos envolvendo biomassa s6lida e formagdo de char, uma vez que tais fases
ndo participam do equilibrio vapor-liquido convencional considerado pelo modelo termodinamico.

2.3.2. Modelagem das reacdes de pirdlise

A conversdo térmica da biomassa foi representada no modelo por meio de um conjunto simplificado de
reacdes globais de pirodlise, implementadas no simulador utilizando o modelo de reagdes de conversdo. Essa
abordagem permite descrever o comportamento global da decomposigo térmica da biomassa sem a necessidade
de incorporar mecanismos cinéticos detalhados, que normalmente envolvem um grande numero de espécies
intermediarias e parametros cinéticos.

Considerando que a biomassa é composta majoritariamente por celulose e lignina, o modelo assume que
a decomposigdo térmica desses pseudocomponentes gera simultaneamente uma mistura de biochar sélido, vapores
organicos condensaveis e gases leves. Além disso, parte da fragdo condensavel pode sofrer rea¢des secundarias de
craqueamento térmico, contribuindo para a formacéo adicional de gases e biochar. As reagdes globais consideradas
no modelo sdo apresentadas a seguir:
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CELLgy, » CHARgoy, + TAR,ywp + CO + CO, + H, + CH, + H,0 (1)
LIGNgy, = CHARsoy, + TAR yyp + CO + CO, + Hy + CH, + H,0 ©)
TAR,yup = CHARo, + CO + CO, + H, + CH, + H,0 3)

Esse conjunto de reagdes representa de forma simplificada dois fendmenos importantes observados
experimentalmente em processos de pirdlise: a formacao simultinea de biochar, gases leves e vapores organicos,
bem como a ocorréncia de reagdes secundarias de craqueamento dos vapores condensaveis, que contribuem para
o aumento da fragdo gasosa e da formagao de carbono sélido.

2.3.3.  Determinagdo dos coeficientes estequiométricos e parametrizagdo das reagoes

A determinag@o dos coeficientes estequiométricos utilizados nas reagdes de pirdlise foi realizada por meio
da atribuicao de féormulas quimicas representativas e massas molares aos pseudocomponentes definidos no modelo,
permitindo formular as reagdes globais de decomposi¢do térmica de forma elementarmente balanceada em
carbono, hidrogénio e oxigénio. Essa abordagem assegura que as rea¢des implementadas no simulador sejam
quimicamente consistentes e respeitem os principios de conservagdo de massa.

A partir dessas defini¢des, os coeficientes das reagdes foram determinados considerando simultaneamente
diferentes condigdes impostas ao sistema. Em primeiro lugar, assumiu-se que a biomassa alimentada ao reator ¢
composta por uma mistura de celulose e lignina, representadas pelos pseudocomponentes CELL SOL e
LIGN_SOL, respectivamente. No modelo adotado, a composi¢do da biomassa foi definida considerando 40% em
massa de celulose e 60% em massa de lignina na corrente de alimentagao.

Além da composi¢do da biomassa, foram também especificadas conversdes globais das rea¢des de
pirdlise e rendimentos de produtos, utilizados como restrigdes adicionais para determinar os coeficientes das
rea¢des. Em particular, considerou-se a formagdo de biochar como um dos produtos principais do processo,
assumindo-se um rendimento global de aproximadamente 30% em massa de biochar em relacdo a biomassa
alimentada, valor compativel com faixas tipicas reportadas na literatura para processos de pirdlise de biomassa
lignoceluldsica.

Para representar o comportamento do sistema de forma mais realista, esse rendimento global foi
distribuido entre duas etapas do modelo reacional. Na primeira etapa, correspondente as reagdes primarias de
pirdlise da biomassa, considerou-se que 90% do biochar total ¢ formado diretamente a partir da decomposigdo de
celulose e lignina, correspondendo a aproximadamente 27% da massa total da biomassa alimentada. Na segunda
etapa, representada por uma reag@o adicional no segundo reator do modelo, assumiu-se que uma pequena fragao
da fase condensavel (TAR_LUMP) pode sofrer reacdes secundarias de decomposicao térmica, contribuindo para
a formacdo adicional de biochar e gases leves. Essa etapa foi responsavel pelos 10% restantes do biochar
produzido, correspondendo a aproximadamente 3% da massa total da biomassa alimentada.

No modelo implementado, as reagdes primarias associadas a decomposicao da celulose e da lignina foram
configuradas com conversdo de 100%, uma vez que ndo se espera a presenca de biomassa ndo reagida na corrente
de saida do reator de pirdlise. Dessa forma, assume-se que toda a biomassa alimentada € completamente convertida
em uma mistura de biochar, gases leves e vapores organicos durante a etapa primaria do processo.

A combinacdo dessas restrigdes permite determinar um conjunto consistente de coeficientes
estequiométricos capaz de reproduzir simultaneamente a conservagdo de massa e as distribuicGes globais de
produtos assumidas para o processo de pirdlise.

As reagdes globais finais implementadas no modelo s@o apresentadas a seguir:

CoHy005 — 2,28C + 0.52C4Hg0 + 0.15C0 + 0.45C0, + 0.01H, + 3.43H,0 (4)
CoH1903 = 4.22C + 0.6CsHs0 + 0.37C0 + 0.51C0, + 2.60H, + 0.3CH, + 0.005H,0 (5)
CoHs0 — 4.6C + 0.2CO + 0.2C0, + 0.6H, + CH, + 0.4H,0 (6)
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2.3.4.  Estrutura do flowsheet e representagcdo do processo

A estrutura do modelo foi implementada no APS por meio de um flowsheet (Figura 2) que representa de
forma simplificada as principais etapas do processo de pirdlise da biomassa e posterior separagdo dos produtos
formados.

Figura 2. Fluxograma do modelo implementado no AVEVA Process Simulation.
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A corrente de alimentacdo do sistema ¢ composta por biomassa lignocelulésica, representada pelos
pseudocomponentes CELL SOL e LIGN_SOL, juntamente com um fluxo de nitrogénio (N:) utilizado como gas
inerte de arraste. Essas correntes sdo inicialmente combinadas em um bloco Mixer (MX1), no qual se obtém uma
corrente unica de alimenta¢do que entra no primeiro reator do sistema.

A conversdo térmica da biomassa ¢ representada por dois reatores de conversdo dispostos em série. O
primeiro reator, CNVR_PRIMARY, representa a etapa de pir6lise primaria da biomassa, na qual os
pseudocomponentes solidos CELL_SOL e LIGN _SOL sdo completamente convertidos em uma mistura de
biochar, gases leves e vapores organicos condensaveis, de acordo com as reagdes globais definidas no modelo. A
corrente resultante segue entdo para um segundo reator, CNVR_SECONDARY, que representa as reacdes
secundarias de decomposi¢do dos vapores de pirdlise. Nessa etapa, parte da fracdo condensavel representada pelo
pseudocomponente TAR_LUMP pode sofrer reagdes adicionais de decomposigdo térmica, produzindo gases leves
adicionais e uma pequena fragdo adicional de biochar.

Apds as etapas reacionais, a corrente de produtos ¢ enviada para um bloco de separacdo do tipo
Component Splitter (CS1), responsavel por separar a fracao sélida do restante da corrente. Nesse equipamento, o
pseudocomponente CHAR SOL, representando o biochar produzido durante a pirdlise, é removido do sistema
através de uma corrente dedicada, permitindo sua quantificagdo como produto s6lido do processo.

A corrente gasosa e de vapores resultante dessa separacdo segue entdo para uma etapa de resfriamento,
representada por um trocador de calor do tipo utilidade (HXU — COOLER COND). Nesse equipamento, a corrente
¢ resfriada até uma temperatura especificada, promovendo a condensac¢do parcial da fracdo organica pesada
representada pelo pseudocomponente TAR_ LUMP.

A corrente parcialmente condensada ¢é posteriormente enviada para um separador vapor—liquido
(FLASH_COND), modelado como um Drum em equilibrio, no qual ocorre a separacdo entre os gases nao
condensaveis e a fragdo liquida condensada. Dessa forma, o modelo permite obter trés correntes principais de
produtos do processo: biochar s6lido, gases nao condenséaveis e uma fracdo liquida condensavel associada ao bio-
oil.

3. Principais resultados

A simulag@o desenvolvida no APS permitiu representar de forma consistente as principais etapas do
processo de pirdlise da biomassa, incluindo a conversdo térmica dos pseudocomponentes lignoceluldsicos, a
formacao de biochar e a posterior separagao das correntes de produtos. O modelo reproduz a conversdo completa
dos pseudocomponentes da biomassa nas reagdes primarias ¢ permite avaliar a distribuicdo de produtos entre
biochar, gases leves e fragdo condensavel. Além disso, a estrutura implementada no flowsheet possibilita
identificar claramente as trés correntes principais de saida do processo: biochar solido, gases ndo condensaveis e
produtos condensaveis associados ao bio-oil.

Com o objetivo de avaliar a sensibilidade do modelo a composi¢ao da biomassa, foi realizada uma analise
paramétrica variando a relagdo lignina/celulose na corrente de alimentagdo, mantendo constantes as demais
condigdes operacionais do processo. Para cada condi¢do simulada foram calculados os rendimentos de biochar,
produtos condensaveis e gases ndo condensaveis em base massica seca.
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Os resultados obtidos (Figura 3) indicam que o aumento da fragdo de lignina na biomassa promove um
aumento progressivo no rendimento de biochar, enquanto a fragdo de produtos condensaveis apresenta uma
tendéncia decrescente, comportamento consistente com observacdes reportadas na literatura para a pirdlise de
biomassa lignoceluldsica (Yang et al., 2007; Yu et al., 2023). Esse comportamento estd associado a natureza
estrutural da lignina, caracterizada por uma rede aromatica mais condensada que favorece a formagao de residuos
carbonaceos durante a pirdlise. Por outro lado, fragdes mais elevadas de celulose tendem a favorecer a formagdo
de vapores condensaveis, o que aumenta a producdo de compostos associados ao bio-6leo. Enquanto isso, a
producdo de gases ndo condensaveis apresenta variagdo moderada, com valores méaximos em composi¢des

intermediarias de biomassa.

Figura 3. Distribuicao simulada dos produtos de pir6lise em fun¢do da composicao lignina/celulose.
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4. Conclusao

Neste trabalho foi desenvolvido um modelo fenomenolégico simplificado do processo de pirdlise de
biomassa utilizando o simulador APS. O modelo foi construido a partir da definicdo de pseudocomponentes
representativos da biomassa e de um conjunto reduzido de reagdes globais capazes de descrever a conversao
térmica da biomassa e a formacao de biochar, gases e vapores condensaveis.

A implementagdo do modelo permitiu representar de forma consistente as principais etapas do processo,
incluindo as reagdes primarias e secundarias de pirdlise, a separacdo do biochar solido e a condensacao parcial dos
vapores gerados. A estrutura do flowsheet desenvolvida constitui uma base adequada para futuras extensdes do
modelo, incluindo a incorporag@o de dados experimentais, analise de sensibilidade e integragdo com estratégias de
monitoramento e controle de processos.
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