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RESUMO
A purificação da mistura acetona-butanol-etanol (ABE) possui elevada demanda energética. Este trabalho tem como objetivo otimizar um sistema de separação via Simulated Annealing acoplado ao simulador Aspen Plus. O modelo desenvolvido buscou minimizar Custo Anual Total (CTA) do sistema, considerando-se custos associados às colunas e ao sistema energético implícito, acoplado por meio de um operador Pinch. O operador utilizou discretização entálpica rigorosa, capturando as não-linearidades do equilíbrio termodinâmico. Manipulando variáveis associadas às colunas (como pressão e razão de refluxo) e à integração energética implícita (como o ∆Tmin e uso de cada utilidade), o algoritmo viabilizou a recuperação de ~3,4 MW de calor. A configuração ótima alcançou um CTA de US$ 3,055 milhões/ano, superando configurações previamente apresentadas pela literatura para o mesmo sistema. 
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1. Introdução
O cenário atual da transição energética posiciona os biocombustíveis como estratégia central para a descarbonização do setor de transporte, responsável por aproximadamente 15% das emissões antrópicas, com projeções de aumento de até 50% em 2050 (Ferrer & Thomé, 2023) (Intergovernmental Panel on Climate Change, 2022). Entre os biocombustíveis disponíveis, o etanol se destaca devido à sua maturidade tecnológica e infraestrutura consolidada, atingindo produção superior a 100 bilhões de litros em 2022 (U.S. Department of Energy, 2025). No entanto, o butanol tem se destacado como uma alternativa mais promissora, pois apresenta maior poder calorífico, menor volatilidade e menor caráter corrosivo em comparação ao etanol, além de maior compatibilidade com combustíveis fósseis (Ibrahim et al., 2018). Esse potencial é evidenciado pela sua crescente relevância no mercado, com uma taxa de crescimento anual composta superior a 8% entre 2021 e 2026 (Tekin et al., 2023). 
A fermentação acetona-butanol-etanol (ABE), também conhecida como processo de Weizmann, é uma das rotas sustentáveis mais promissoras para a produção de butanol. Nesse processo, bactérias anaeróbias do gênero Clostridium convertem carboidratos em uma mistura de solventes, tipicamente composta por butanol, acetona e etanol em proporções mássicas de aproximadamente 6:3:1 (Abdehagh et al., 2014). Apesar de amplamente estudado, o processo ABE ainda enfrenta limitações para aplicação industrial (Bharathiraja et al., 2017). Um dos principais desafios está na etapa de separação, caracterizada por elevada demanda energética. No processo convencional, por exemplo, a recuperação dos componentes requer uma sequência de colunas de destilação superior a cinco unidades, devido à presença de múltiplos azeótropos e fases coexistentes (Meramo et al., 2022).
No campo da engenharia de processos, a intensificação de processos surge como abordagem central para mitigar essas limitações. Sistemas de destilação necessitam de energia em seus refervedores e de energia disponível no processo de condensação que ocorre com o produto de topo. Assim, em sequências de colunas para separação multicomponente, o uso de integração energética para recuperar calor entre correntes de topo (quentes) e de fundo (frias) constitui uma solução fundamental. A síntese de sistemas de destilação energeticamente integrados tem proporcionado boas soluções nesse sentido, onde reduções nos custos operacionais são substanciais em comparação com sistemas sem integração.
Além disso, a síntese simultânea dos sistemas de separação e de integração energética, por meio de métodos de otimização, permite identificar configurações com maior potencial de recuperação de energia (Pavão et al., 2025). Outra abordagem relevante consiste na utilização de sistemas eletrificados baseados em bombas de calor, que se destacam como alternativas promissoras para a descarbonização e redução de custos operacionais. Ao reduzir o uso de vapor externo por meio de integração térmica com compressores, sistemas de recompressão de vapor podem fornecer quantidades de energia térmica superiores a quatro ou cinco vezes a energia elétrica requerida (Muñoz-Maldonado et al., 2023; Jana, 2014). 
Num cenário de busca por eficiência energética, a análise Pinch (Linnhoff and Ahmad, 1990) constitui um pilar estratégico para a otimização energética de sistemas de separação. A simplicidade da sua sistemática permite sua adaptação a fluxogramas de processos e a obtenção de boas estimativas do potencial de economia de energia para um processo. Tais estimativas, que incluem tanto os custos operacionais, quanto de capital, podem ser realizadas durante o próprio processo de síntese. Quando associadas a métodos metaheurísticos, viabilizam a obtenção de curvas compostas de temperatura para cada solução candidata ao ótimo, com elevada eficiência computacional (Pavão et al., 2025).
Apesar desses avanços, a aplicação integrada dessas estratégias à separação da mistura ABE ainda apresenta limitações relevantes. Em geral, os estudos concentram-se na avaliação isolada de configurações de processo ou na minimização do consumo energético sob uma perspectiva estritamente termodinâmica (Hou et al., 2025). Além disso, muitos trabalhos não consideram, de forma integrada, os impactos econômicos associados ao aumento de complexidade operacional e aos custos de capital. Embora a recompressão de vapor possa reduzir a demanda energética para níveis entre 4,7 e 7,3 MJ/kg ABE (Grisales Diaz & Olivar Tost, 2018), sua implementação depende de um equilíbrio entre a economia de utilidades e o elevado investimento em equipamentos de compressão. Ademais, diversas soluções propostas na literatura para reduzir a demanda energética envolvem topologias não-convencionais de altíssima complexidade construtiva e operacional, como as colunas de parede divisória (DWC) (Patraşcu et al., 2018). Isso evidencia a necessidade de abordagens que busquem a máxima eficiência termodinâmica, mantendo arranjos operacionais mais simples e factíveis para a indústria.
Assim, o presente trabalho busca desenvolver uma metodologia para a síntese e otimização simultânea de uma estrutura para a separação da mistura ABE energeticamente integrada. O problema é modelado no ambiente Aspen Plus V15, garantindo rigor na representação de sistemas com múltiplos azeótropos e equilíbrio líquido-líquido-vapor. O método de solução a ser utilizado é um otimizador de duas fases, em que inicialmente uma proposta de solução única é melhorada via Simulated Annealing (SA), e essa solução é refinada por meio da aplicação do método populacional Particle Swarm Optimization (PSO). As técnicas baseadas em análise Pinch são adaptadas para considerar as não-linearidades das entalpias das correntes, dispensando a típica suposição de capacidades caloríficas constantes. Ao final, espera-se obter uma solução com integração energética implícita (via operador Pinch), evidenciando o potencial de recuperação energética da estrutura proposta. 
2. Metodologia
Esta seção detalha o funcionamento do ferramental desenvolvido para a otimização do sistema de separação ABE. Demonstra-se na primeira subseção o fluxograma construído em Aspen Plus V15, bem como suas adaptações para assegurar o fluxo de dados ao algoritmo desenvolvido em linguagem Python, responsável pelo processo de interface e otimização, conforme descrito na subseção seguinte.

2.1. Fluxograma do processo de separação
A sequência de operações de separação (Fig. 1) toma por base a topologia desenvolvida por (Patraşcu et al., 2018). A mistura de alimentação possui grande quantidade de água, removida majoritariamente no fundo da primeira coluna (T-100). A corrente de topo dessa coluna é então encaminhada para uma segunda coluna (T-101) que gera uma corrente de topo composta da mistura acetona, etanol e água (AEW) e uma corrente de fundo com etanol, butanol e água. Como o propósito do sistema de separação abordado é a obtenção de biobutanol puro, a separação da mistura AEW obtida não é abordada. A corrente contendo etanol, butanol e água é resfriada e enviada para um decantador (C-102 e D-100). A fase líquida leve, rica em butanol, segue para a terceira coluna (T-102), da qual se obtém o produto purificado na corrente de fundo. A corrente de topo com traços de butanol (além de etanol e água), é reciclada ao decantador. A fase líquida pesada do decantador, contendo etanol, butanol e, majoritariamente água, é reciclada e misturada à alimentação do processo. Resfriadores são alocados a todas as correntes de produto reduzindo suas temperaturas à ambiente (25 °C). 
Todos os equipamentos de troca térmica presentes no processo são aquecedores ou resfriadores (não há, nessa etapa, nenhum trocador de calor entre correntes de processo). Essas unidades são configuradas para fornecer curvas de entalpia-temperatura (HCurves), acessíveis por meio da interface Component Object Model (COM) e necessárias para a aplicação do método de integração energética. As HCurves usam a configuração padrão do Aspen Plus para os pontos retornados: ponto de início e ponto de fim de intervalo, mais 10 pontos intermediários e, se presentes no intervalo, pontos de orvalho e bolha, totalizando até 14 pontos.

Figura 1. Representação Esquemática da Separação ABE no Aspen Plus V15.
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O ferramental desenvolvido em Python realiza interface com o Aspen Plus V15 via COM, permitindo enviar e receber informações vitais para o processo. São transmitidos ao simulador os valores das variáveis de decisão, como pressões de operação, número de estágios e razão de refluxo nas colunas. Após a execução da simulação, são obtidos dados fundamentais para dimensionamento, como diâmetro das colunas, cargas térmicas de equipamentos de troca de calor e perfis de temperatura/entalpia das correntes. Essa conexão ativa permite a implementação de otimizadores que sistematicamente enviam e recebem dados na busca de melhores soluções.  

2.2. Operador Pinch e interface COM
A disponibilidade de dados de temperatura e entalpia permite a aplicação de técnicas de integração energética. Nesse escopo, a Análise Pinch é uma técnica pioneira para o estabelecimento de metas energéticas dado um conjunto de correntes de processo que podem trocar calor entre si. O método é concebido sobre a construção de curvas compostas de temperatura versus entalpia a partir dos dados das correntes de processo. Além de estimar a quantidade de energia mínima necessária em utilidades quentes e frias, a técnica pode ser empregada para predizer custos de capital associados à rede de trocadores de calor (RTC), ainda na fase de síntese de processo. Essa abordagem estima os custos totais anualizados para a RTC com incerteza típica em torno de 5% (Linnhoff and Ahmad, 1990). 
A formulação clássica da Análise Pinch assume capacidades caloríficas (cp) constantes ao longo do processo, o que resulta em representações lineares das correntes em diagramas temperatura-entalpia (T-H). Contudo, a separação da mistura ABE envolve equilíbrios líquido-líquido-vapor (ELLV) altamente não ideais, com a presença de azeótropos e variações significativas de calor latente de vaporização. A aplicação da premissa de cp constante nesse cenário geraria distorções nas metas de custo estabelecidas, além de possíveis cruzamentos de temperatura que violariam a termodinâmica. Para contornar essa limitação, adotou-se uma abordagem de discretização das correntes. Os perfis de troca de calor dos equipamentos (refervedores, condensadores e trocadores) foram fracionados em múltiplos segmentos a partir de pontos discretos (tipicamente de 10 a 12 pontos) fornecidos pelo simulador. Essa aproximação linear por partes (piecewise linear) permite atribuir uma capacidade calorífica constante apenas localmente para cada pequeno intervalo de temperatura, mapeando com rigor a curva real não-linear de entalpia da mistura mitigando distorções termodinâmicas no cálculo das metas energéticas e estimativas de custo de capital.
Assim, o fluxo de informações da conexão via interface COM pode descrito como: (i) geração envio de valores de entrada para as variáveis de decisão do problema; (ii) envio dos valores para o Aspen Plus V15; (iii) execução da simulação; (iv) retorno dos valores das variáveis de saída do processo; (v) cálculo das estimativas da Análise Pinch; (vi) cálculo das funções de custo dos equipamentos do processo. 

2.3. Otimização via Simulated Annealing
A geração de novos valores para envio ao simulador é realizada por meio de algoritmos meta-heurísticos. A primeira etapa da otimização utiliza o método SA, inspirado no processo lento de arrefecimento de sólidos. A escolha do SA está atrelada ao próprio modo como o simulador é retroalimentado pela solução corrente para fazer convergir a seguinte: o SA dá passos individuais sequencialmente, buscando melhorar uma mesma solução. Em se tratando de uma simulação em que há ELLV e reciclos, manter a convergência é fundamental num processo de otimização. Cabe notar que o SA tem forte capacidade exploratória global. Ainda que os passos dados dependam de aleatoriedade, o método possui probabilidade de aceite de soluções “piores” que a atual, o que o permite a fuga de mínimos locais. A probabilidade de aceite de soluções piores é regida pelo critério de Metropolis, baseando-se em uma distribuição exponencial que é função da diferença de custo entre as soluções e de um parâmetro de controle denominado temperatura (T). Como no processo de arrefecimento, temperaturas maiores levam a reestruturações caóticas no sólido, enquanto temperaturas menores fazem com que seja menos possível que a estrutura atômica do sólido se reorganize para conformidades de maior energia.
Neste trabalho, utiliza-se uma variante do SA, idealizado para problemas primariamente combinatórios. Pode-se realizar movimentos em variáveis contínuas (pressão, razão de refluxo, temperaturas de saída de trocadores de calor, etc.) bem como em variáveis combinatórias (número de estágios nas colunas). O passo de perturbação é amostrado a partir de uma distribuição Normal com média zero e desvio padrão dinâmico (σ), definido pela Equação (1):
					(1)

em que Ub e Lb são são, respectivamente, os limites superior e inferior da variável, T é a temperatura atual do sistema e T0 a temperatura inicial. Essa formulação garante que as perturbações sejam restritas a no máximo 10% do domínio da variável no início da busca e decaiam linearmente com o resfriamento do sistema, permitindo um refino suave da topologia sem causar falhas nos balanços de massa e energia do modelo. Para variáveis discretas, o tamanho do passo é reduzido progressivamente com a queda da temperatura, limitando-se a transições unitárias (±1) nas fases finais da busca. Em todos os casos, as variáveis são mantidas nos limites factíveis do problema por meio de uma função de saturação.
3. Caso de estudo e resultados
A metodologia desenvolvida foi aplicada à seção de separação e purificação de uma planta ABE (ver Figura 1), com capacidade nominal de 40 kt/ano de butanol. A corrente de alimentação consiste de uma solução aquosa de composição mássica de 4,5% acetona, 18,54% butanol e 0,91% etanol. Para assegurar uma base comparativa rigorosa e validar a eficiência da integração simultânea proposta, todas as especificações de projeto, restrições operacionais e métricas econômicas reproduzem estritamente o cenário estabelecido por Patraşcu et al. (2018). As especificações exigem uma pureza mínima de 99,4% em massa para o butanol e 99,8% em massa para a água. Operacionalmente, impôs-se a recuperação quase absoluta do solvente principal, limitando a perda máxima de butanol na corrente residual de água em 0,1 kg/h. Além disso, a contaminação aquosa no destilado leve (AEW) foi estritamente restringida a um máximo de 30 kg/h. Para a formulação da função objetivo (CTA), os custos operacionais com utilidades e as correlações de custo de capital (CAPEX) dos equipamentos seguiram integralmente os modelos do estudo de referência, indexados pelo índice Marshall & Swift (M&S) de 1536,5, referente ao ano de 2012. Essa padronização garante uma avaliação econômica justa frente às topologias não-convencionais da literatura. 
O método proposto foi aplicado à configuração da Figura 1, tendo como variáveis de decisão, para cada coluna, o número de estágios nas seções de retificação e esgotamento (entre 1 e 30 para cada), a pressão de operação no estágio 1 (variando entre 0,5 bar e 5,0 bar, assumindo queda de 0,01 bar por estágio), e a razão de refluxo (variando entre 0,001 e 10,0). Além disso, foi considerada também a temperatura de decantação (saída do resfriador pré-decantador, variando entre 45 e 80 °C).
O processo de otimização levou cerca de duas horas para ser concluído em um computador com CPU Intel® Core™ i5-12400 (2.50 GHz) e 32,0 GB de RAM instalada. A solução encontrada é apresentada na Figura 2. Observa-se na estrutura que as colunas T-100 e T-102 possuem razão de refluxo nula, ou seja, são dimensionadas pelo otimizador como strippers, sem retorno de líquido pelo topo. As pressões de operação encontradas são próximas à atmosférica. A Figura 3a mostra as curvas compostas balanceadas para a etapa de integração energética implícita dessa solução, para a qual um ∆Tmin de 2,67 °C foi obtido. Verifica-se pela figura que há segmentos não-lineares, que são destacados na Figura 3b, e são provenientes das relações rigorosas entalpia-temperatura obtidas a partir do simulador de processos. Constata-se que, dos 12575 kW demandados em aquecimento e 12152 kW em resfriamento, 3421 kW foram estimados como potencialmente recuperáveis via troca térmica pelo Operador Pinch. O custo total anualizado encontrado foi de 3,055 M$/ano (com custos de capital de 0,114 M$/ano para as colunas, 2,351 M$/ano para trocadores de calor, refervedores e condensadores e 0,591 M$/ano em custo operacional). A área estimada para a potencial RTC foi de 785 m2. Em comparação com a literatura, vale ressaltar que (Patraşcu et al., 2018) apresenta uma configuração mais complexa (coluna única dividida por paredes com mais de 40 estágios), recompressão de vapor e rede de trocadores de calor), cujo CTA foi avaliado em 3,18 M$/ano. Aqui, as colunas menores levam a um custo de capital mais baixo e operabilidade simplificada. Ainda que nesta etapa do trabalho não se obtenha a RTC detalhada, mostra-se pelo CTA obtido que o potencial do método é notável.


Figura 2. Fluxograma com valores finais para as variáveis de decisão e dados de correntes usadas na integração energética implícita 
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Figura 3. Curvas compostas balanceadas obtidas para a solução (a) e ampliação sobre áreas de não-linearidade. 
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4. Conclusões
Este trabalho demonstrou a eficácia de uma abordagem meta-heurística para a otimização simultânea da separação da mistura ABE considerando seu potencial de integração energética. A interface automatizada entre o algoritmo SA e o Aspen Plus permitiu a exploração ampla do espaço de busca, assegurando a convergência a boas soluções. Um diferencial metodológico foi a discretização rigorosa das curvas de temperatura-entalpia no operador Pinch implícito. Essa estratégia eliminou as distorções típicas de cálculos baseados em capacidade calorífica constante, capturando as não-linearidades do equilíbrio líquido-líquido-vapor e garantindo alvos termodinâmicos estritamente viáveis.
A solução ótima comprovou que uma sequência de colunas de destilação convencionais, quando rigorosamente otimizada, possui notável potencial de recuperação energética (~3,4 MW). O CTA de US$ 3,055 milhões/ano superou economicamente alternativas do estado da arte (US$ 3,18 milhões/ano) baseadas em intensificação (colunas de parede divisória e compressores). Evidencia-se, portanto, que arranjos operacionais simples e com menor custo de capital podem entregar boa eficiência econômica e operabilidade industrial. Por fim, o desenvolvimento de bioprocessos competitivos alinha-se aos Objetivos de Desenvolvimento Sustentável (ODS, notadamente os objetivos 7, 9, 12 e 13). Trabalhos futuros expandirão a metodologia para o detalhamento estrutural da RTC e análises de impacto ambiental.
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