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RESUMO

Apresenta-se uma metodologia para a sintese de sistemas de separacdo compostos por colunas de destilagdo. A
abordagem integra a simulag@o de processos no DWSIM a rotinas de analise e otimizagdo em Python, permitindo
a determinag@o simultanea de dimensdes ¢ de condigdes operacionais 6timas. Utilizou-se a separagdo de uma
mistura de benzeno, tolueno e xilenos (BTX) como estudo de caso, dada sua relevancia industrial. A metodologia
emprega modelos de colunas simplificadas durante a etapa de otimizago bayesiana, ¢ subsequentemente, modelos
rigorosos para a valida¢do dos resultados. A sequéncia das separagodes, as razoes de refluxo e as pressdes de
operagdo foram as variaveis de decis@o, enquanto a minimizacao do custo total anualizado (CTA) — composto por
CAPEX anualizado e OPEX - foi objetivo da otimizagdo. Os resultados demonstraram o potencial da metodologia
em identificar pardmetros de projeto proximos ao 6timo global em tempo computacional satisfatorio.
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1. Motivacao

A separagdo de benzeno, tolueno e xilenos (BTX) constitui uma operagao estratégica na industria quimica,
dada a alta versatilidade e o valor agregado desses compostos. Classificados como produtos de primeira geragao
da cadeia petroquimica, os aromaticos BTX sao obtidos primordialmente via reforma catalitica de nafta ou por
meio do craqueamento a vapor de fragdes de nafta e gasdleo atmosférico. A obten¢do dos compostos individuais
ocorre, usualmente, por destilagdo fracionada, servindo como insumos essenciais para processos petroquimicos
subsequentes.

O dimensionamento adequado de colunas de destilagdo ¢ fundamental para a viabilidade técnica e
econdmica do processo. Este procedimento compreende a determinagdo de variaveis criticas, tais como o nimero
de estagios tedricos, a localiza¢do do prato de alimentagdo, a pressdo operacional e a razdo de refluxo, além da
definicdo da altura e do didmetro da torre. Tais parametros impactam diretamente os custos de capital (CAPEX) e
os custos operacionais (OPEX) do sistema. Nesse contexto, o desenvolvimento de metodologias sistematicas que
viabilizem a sintese de sequéncias de separagdo de forma rigorosa e computacionalmente eficiente permanece
como uma fronteira relevante na pesquisa em engenharia quimica

Este trabalho apresenta uma metodologia para a sintese de sistemas de separagdo por destilagdo,
fundamentada na integragdo entre o simulador de processos DWSIM e rotinas de otimizagdo em Python. A
abordagem permite a determinag@o simultdnea de pardmetros geométricos e condi¢cdes operacionais de modo a
minimizar o Custo Total Anualizado (CTA), integrando de forma sistémica as parcelas de CAPEX ¢ OPEX.

2. Metodologia

2.1. Descricdo do problema de sintese

O estudo de caso selecionado para a validagdo da metodologia proposta consiste no projeto de um sistema
de separac@o por destilagdo para uma mistura de benzeno, tolueno e isomeros de xileno (m-, p-, e o-xileno). O
objetivo é a obtengdo de trés correntes de alta pureza: (1) Benzeno de 99.9% molar, (2) Tolueno de 99,8% molar
e (3) Xilenos de 99,5% molar. O desafio de sintese reside na identificagdo da configuragdo de menor Custo Total
Anualizado (CTA), calculado a partir da composic¢ao entre o dispéndio de capital (CAPEX) anualizado e as
despesas operacionais (OPEX).
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2.2. Modelagem e simulacdo do caso base
A modelagem e a simulag@o do processo foram realizadas no simulador DWSIM, utilizando-se o modelo
termodinamico de Peng-Robinson. Essa equacdo de estado foi selecionada por sua comprovada adequagdo ao
processamento de hidrocarbonetos e compostos ndo polares, conforme recomendado pela literatura especializada
(Turton et al., 2018; Carlson, 1996). As condigdes operacionais € a composicdo da carga de alimentacdo estdo
detalhadas na Tabela 1.
Tabela 1. Condi¢des da corrente de entrada (mistura original a ser separada).

Parametro UM Valor Parametro UM Valor
Temperatura °C 80 Tolueno % molar 25
Pressdo bar 2 Para-xileno % molar 20
Vazio kmol/h 800 Orto-xileno % molar 9
Benzeno % molar 26 Meta-xileno % molar 20

Para a obteng@o dos trés produtos de alta pureza, é necessaria a utilizacdo de duas colunas de destilagdo
operando em série. A literatura identifica duas alternativas principais para a sequéncia de separagdo (Seader e
Henley, 2006). O fluxograma de processo em DWSIM para ambas as alternativas de separagdo ¢ apresentado na
Figura 1, tendo sido modelado de modo que a simulacdo forneca os resultados de ambas as topologias
simultaneamente. A Configurag¢do 1 (Conf. 1) adota a sequéncia direta, na qual o benzeno ¢é recuperado no topo
da primeira coluna (collA), enquanto a separagao entre tolueno e xilenos ocorre na segunda unidade (col1B). Em
contrapartida, a Configuragdo 2 (Conf. 2) segue a sequéncia indireta, onde os xilenos sdo removidos pelo fundo
da primeira coluna (col2A) e a separacdo benzeno/tolueno ¢ realizada na coluna subsequente (col2B).

Figura 1. Fluxograma do processo em DWSIM com as duas configuragdes do sistema de separagdo.

=

A etapa de otimizagdo utiliza o modelo de coluna simplificada (Shortcut Column) do DWSIM,
fundamentado nas equagdes de Fenske-Underwood-Gilliland para projetos preliminares. Essa abordagem permite
um dimensionamento agil a partir da especificagdo da carga, pressdao de operagdo, componentes-chave, pureza da
separacdo e razdo de refluxo. No cenario base, definiu-se uma pressdo operacional de 1 bar para todas as unidades
e uma razao de refluxo equivalente a 1,5 vezes o valor minimo. Apds a convergéncia, o modelo fornece parametros
essenciais para a estimativa de custos, incluindo o niumero de estagios, a localizagdo do prato de alimentagao, as
dimensoes fisicas (altura e didmetro) e as cargas térmicas de refervedores e condensadores (Kister, 1992).

2.3. Custo total anualizado

Na sintese de sistemas de separagdo, o0 CTA ¢ consolidado como o critério principal para a definigdo da
topologia e do dimensionamento dos equipamentos. A minimizagdo dessa métrica visa identificar solugdes que
estabelegam um equilibrio ideal entre o investimento de capital e as despecas operacionais (Turton et al., 2018).
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Como indicador econémico abrangente, o CTA consolida tanto os gastos com ativos fixos quanto os custos de
utilidades, sendo calculado conforme a Equacéo (1).

CTA = 22X | OPEX (1)
TVU

Neste estudo, o CAPEX abrange o custo de aquisicdo dos equipamentos de processo principais —
especificamente colunas de destilacdo (incluindo internos) e trocadores de calor — acrescido dos custos de
instalac@o e provisdes para contingéncias. Itens auxiliares, como tubulagdes, valvulas e sistemas de bombeamento
de pequeno porte, foram desconsiderados devido ao seu impacto marginal em estimativas preliminares. Por outro
lado, o OPEX consolida as despesas recorrentes da operacdo, contemplando o consumo de utilidades (vapor e agua
de resfriamento), manutengdo, e encargos administrativos (Peters et al., 2003; Turton et al., 2018). As premissas
econdmicas consideram um Tempo de Vida Util (TVU) de 5 anos e uma disponibilidade operacional de 8000
horas anuais.

As principais correlagdes empregadas para a estimativa do CAPEX e do OPEX estdo detalhadas nas
Tabelas 2 e 3, respectivamente. Para garantir a uniformiza¢do monetaria de equagdes provenientes de diferentes
periodos, aplicou-se o indice CEPCI (Chemical Engineering Plant Cost Index) de 2024. Ja os custos de instalacdo,
contingéncias, manutencdo e encargos administrativos foram estimados por meio de fatores de custo aplicados
sobre o valor de aquisicao dos equipamentos ou sobre o consumo de utilidades, seguindo a metodologia de Peters
et al. (2003).

Tabela 2. Equacdes utilizadas para estimar o custo de capital.
Elemento Equacdes Referéncia

C — 10(3,4974+0,4485xlogW+o,1o74><(1ogW)2)
Corpo da coluna shell Peters et al. (2003)
W = mxXDXHXtX pmaterial
Internos da coluna Cprato = 150 X D18 Kister (1992)
Corocador = 10(48306-0,8509xl0g 4+0,3187x(log 4)2)
rocaaor
_ Q
Trocadores UX ATy Turton et al. (2018)
AT _ ATl - ATZ
LM — 1 [ﬂ]
AT,

Tabela 3. Equacdes utilizadas para estimar o custo de operagéo.
Elemento Equacdes Referéncia

Caquec = Cvapor X Fvapor X top

Vapor de aquecimento F _ Qrer Turton et al. (2018)
vapor — q
vap
. Cresfr = Cagua X Fagua X top
Agua de resfriamento _ Qcona Perry e Green (2018)
Fagua =

Cpagua X ATagua

24. Formula¢do da otimizagdo
Para o dimensionamento 6timo do sistema de separagdo formulou-se um problema de otimizagdo com as
seguintes variaveis de decisdo:

Sequéncia da separagdo: variavel categorica com as topologias Conf. 1 ou Conf. 2;
Pressdo de operagdo: variavel continua no intervalo entre 0,4 e 1,2 bar;

Relacdo de refluxo (RR/RRmin) da coluna A: varidvel continua entre 1,1 e 3,0;
Relacdo de refluxo (RR/RRmin) da coluna B: variavel continua entre 1,1 e 3,0.

bl e

A Fungao Objetivo (FO) consistiu na minimiza¢do do CTA, adimensionalizado em relagdo ao valor do
cendrio base. Todas as restrigoes de igualdade do problema fisico, incluindo as purezas dos produtos finais, foram
garantidas pela simulagdo em DWSIM. Ja o modelo econdmico para o calculo do CTA foi implementado em
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Python. Foi aplicado o algoritmo de Otimizac¢do Bayesiana (OB) disponivel na biblioteca Bayesian Optimization
(Garrido ¢ Hernandez, 2020), com a funcdo de aquisi¢do Upper Confidence Bound (UCB) para mediar o
compromisso entre busca local e global. O algoritmo foi configurado com 30 pontos de amostragem inicial e 500
iteragdes de busca guiada pela fungdo de aquisigao.

2.5. Validagdo utilizando colunas rigorosas

A configuracdo 6tima obtida previamente foi transposta para o modelo rigoroso de coluna de destilacdo
no DWSIM. Para a convergéncia desta nova simula¢io foram aplicados os parametros derivados da solug@o 6tima
simplificada: pressdo de operacdo, nimero de estagios tedricos, prato de alimentagdo, vazao molar de fundo e
razdo de refluxo operacional.

O objetivo desta etapa foi validar se o sistema de separagdo 6timo, fundamentado em modelos shorcut,
atende as especificacdes de pureza sob condigdes rigorosas de calculo. Caso as metas de separa¢do ndo fossem
atingidas, previu-se um ajuste na razdo de refluxo de ambas as colunas até garantir a pureza dos produtos.

3. Resultados

3.1 Resultados do caso base e da andlise de sensibilidade

A Tabela 4 apresenta os resultados do cenario base para ambas as configuragdes. Observa-se que, sob essas
condigdes, a Configuracdo 2 apresenta valores inferiores de CAPEX e OPEX e, por conseguinte, um CTA menor
do que a Configuragdo 1. Devido a esse desempenho, o CTA da Configuracdo 2 foi definido como a referéncia
para o adimensionamento da FO nas etapas subsequentes.

Tabela 4. Resultados do cenario base.

Parimetros Configuracdo 1  Configuracio 2
CAPEX ($/ano) 19.846.212,29 17.304.101,34
OPEX ($/ano) 10.760.615,30 10.304.023,22
CTA ($/ano) 30.606.827,60 27.608.124,56

Visando compreender a influéncia individual de cada varidvel de decisdo sobre a fung@o objetivo,
realizaram-se analises de sensibilidade unidimensionais. Embora os graficos correspondentes ndo tenham sido
incluidos por limitagdes de espago, os resultados indicaram a existéncia de valores intermedidrios, dentro dos
intervalos de busca, que minimizam o CTA. Os valores de cada variavel que proporcionaram os melhores
desempenhos individuais foram fixados em uma nova simulagdo, cujos resultados estdo reportados na Tabela 5.
Ressalta-se que, embora essa abordagem ndo garanta a identificagdo do 6timo global para a sintese estudada, os
resultados obtidos servem como um importante benchmark para avaliar a efetividade da etapa de otimizagdo
Bayesiana subsequente.

Tabela 5. Resultados da melhor condi¢@o identificada na analise de sensibilidade unidimensional.

Parimetros Configuracio 1l  Configuracio 2

Pressdo de Operacgao (bar) 0,56 0,80

Relagdo de Refluxo — Colunas A/B 1,55/1,35 1,55/1,40

Redugdo do CTA, comparagdo com o cendrio base (%) 1,3912 0,330
3.2. Resultados da otimizac¢do

Na Otimizagdo Bayesiana com fung¢ao de aquisi¢ado UCB, o ajuste do parametro kappa ¢ fundamental, pois
governa o compromisso entre busca local e busca global. Valores reduzidos de kappa priorizam o refinamento em
regides conhecidas (busca local), enquanto valores elevados favorecem a exploracdo de areas de incerteza (busca
global). Por esse motivo, avaliaram-se diferentes valores para este parametro, cujos resultados estdo consolidados
na Tabela 6.

Observa-se que, independentemente do valor de kappa adotado, os valores da FO sdo consistentes. Ressalta-
se que todos os cenarios otimizados superam tanto o cenario base quanto a melhor condigdo identificada na analise
de sensibilidade unidimensional, fato que ratifica a eficacia da otimizagdo aplicada. Contudo, desempenhos
ligeiramente superiores foram obtidos com kappa igual a 1 e 2. O valor de 2 ¢ amplamente consolidado na literatura
por corresponder a um intervalo de confianca de aproximadamente 95% (Srinivas et al., 2010), sendo o padrao em
bibliotecas de otimizacdo como o Scikit-Optimize devido ao seu equilibrio pratico entre busca global e refinamento
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local. Quanto as variaveis de decisdo, a Configuracdo 2 mostrou-se consistentemente superior em todos os
cenarios. As condigdes 6timas convergiram para uma pressdao de operacdo entre 0,77 ¢ 0,82 bar, com razdes de
refluxo variando entre 1,56—1,60 para a Coluna A e 1,38-1,43 para a Coluna B. Tais resultados evidenciam uma
regido de estabilidade operacional onde o Custo Total Anualizado (CTA) do sistema é minimizado.

Tabela 6. Resultados da otimizagéo.

Valor Reducao N°. de simulacio Sequéncia Pressdo Relagdo de Relagdo de
de do correspondente da o e(:; 30 (Rl:{e/il'lllgo. ) (Rl}{e/il'l{lgo. )
kappa CTA (%) ao melhor valor separacio p(baf) da colunI;“;& da colun:"i?.
0,5 0,331 275 Conf. 2 0,82 1,56 1,40
1,0 0,359 426 Conf. 2 0,77 1,57 1,43
2,0 0,351 446 Conf. 2 0,78 1,60 1,41
3,0 0,332 352 Conf. 2 0,78 1,60 1,38
5,0 0,331 439 Conf. 2 0,81 1,57 1,42

A titulo de exemplo, a Figura 2 apresenta a evolugdo da FO ao longo das itera¢des para kappa igual a 1.
Observa-se que nas 30 iteragdes iniciais o algoritmo realiza uma amostragem geral da regido de busca, resultando
em oscilagdes acentuadas na FO. A partir da iteragdo 31 — marco inicial do uso da fun¢do de aquisicdo — o
algoritmo dirige sua busca para regidoes promissoras, evidenciando o inicio da convergéncia. No detalhe (zoom),
que foca na etapa de otimizagdo propriamente dita, notam-se pontos que divergem momentaneamente do melhor
valor encontrado; tais ocorréncias evidenciam a exploragdo de regides menos conhecidas, o que ratifica o carater
global do algoritmo e sua capacidade de evitar 6timos locais

Figura 2. Grafico de convergéncia da otimizagao para kappa = 1.
Convergéncia da Otimizacao Bayesiana (kappa=1.0, alpha=0.001)
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3.3. Resultados do fluxograma otimo utilizando colunas rigorosas.

A transposicdo direta dos parametros oOtimos para a simulagdo rigorosa apresentou desafios de
convergéncia, uma ocorréncia comum na transi¢do entre modelos simplificados e rigorosos. Para superar esse
obstaculo, adotou-se uma estratégia iterativa: a tolerancia de calculo das colunas foi inicialmente relaxada para
0,01 para viabilizar uma solugdo preliminar. A partir desse resultado, os perfis internos de composicio e
temperatura foram atualizados, servindo como estimativas iniciais que facilitaram a convergéncia final sob
critérios mais rigorosos.

Embora os resultados tenham se aproximado dos limites especificados, as correntes de produto ndo
atingiram a pureza requerida apenas com os parametros provenientes da otimizagao. Essa discrepancia ressalta as
limitagodes intrinsecas aos modelos de coluna shortcut, cujas simplificagdes nem sempre capturam a complexidade
fenomenologica do sistema rigoroso. Para assegurar a conformidade, realizou-se um ajuste fino nas razdes de
refluxo de ambas as colunas (de 1,19 para 1,65 para a col2A e de 1,81 para 1,85 na col2B).

E importante notar que a solugio ajustada representa uma das multiplas configuragdes operacionais capazes
de satisfazer as especificagdes. Contudo, a metodologia de otimizagdo aplicada indica que o fluxograma final
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convergiu para um Custo Total Anualizado (CTA) préoximo ao 6timo global factivel para este processo de
separagao.

4. Conclusao

A metodologia de sintese adotada demonstrou a eficacia da integracao entre o simulador de processos
DWSIM e o algoritmo de Otimizacdo Bayesiana, via Python, para o projeto de sistemas de separacdo industrial.
Essa abordagem permitiu uma explorag@o eficiente do espaco de busca, culminando na identificacdo de uma
configuracdo e condigdes operacionais que convergem para a regido do minimo global do Custo Total Anualizado.

O modelo simplificado (shortcut) apresentou desvios marginais em relagéo as especificagdes de pureza dos
produtos quando transposto para o modelo de colunas rigorosas. No entanto, o atendimento das especificagdes foi
alcangado mediante um ajuste fino nas razdes de refluxo; comprovando que, apesar das limitagdes intrinsecas as
equagdes de Fenske-Underwood-Gilliland, o método ¢ uma ferramenta poderosa e agil para o projeto preliminar
de sistemas complexos.

Nomenclatura
Elemento Descricao Elemento Descrigao
A Area 1til de troca térmica (m?) Foapor Consumo de vapor (kg/h)
Cagua Custo da agua ($/kg) H Altura da coluna (in)
CAPEX Custo de Investimento ($) Hyap Entalpia de vaporizacao (kJ/kg)
Caquec Custo do aquecimento ($/ano) OPEX Custos Operacionais ($/ano)
CPagua  Cap. calorifica agua (kJ.kg"' K™ Q Carga térmica (W)
Corato Custo de prato para coluna ($) t Grossura da parede da coluna (in)
Cressr Custo do resfriamento ($/ano) top Tempo de operagado (horas/ano)
Cshelr Custo de corpo de coluna (8$) TVU Tempo de Vida Util (anos)
Ctrocador  Custo do trocador de calor ($) U Coef. de transf. de calor (W.m2.K™")
Coapor Custo do vapor ($/kg) w Peso do corpo da coluna (Ib)
CTA Custo Total Anualizado ($/ano) Pmateriar  Densidade do material (Ib/in?)
D Diametro da coluna (in) ATggua Dif. de temp. agua resfriamento (K)
Fagua Consumo de agua (kg/h) AT,y Dif. de temp. média logaritmica (K)
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