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RESUMO - 4 captura, transporte e armazenamento geologico de dioxido de carbono
(CO,) tem sido um grande desafio na industria quimica. Estes processos sdo
amplamente utilizados com o objetivo de minimizar impactos ambientais e novos
solventes, como o caso de liquidos ionicos, estdo sendo investigados. Neste contexto, o
estudo da absor¢ao quimica de CO, tem se tornado cada vez mais significativo no
ambiente académico para desenvolvimento de processos mais eficientes. Neste trabalho
apresenta-se a simulagdo e modelagem termodindmica do acetato de 2-
hidroxietilamonio (2-HEAA), um sal de amonio (liquido iénico), em uma coluna de
absor¢do visando a extragdo de CQO, O comportamento da mistura gas-liquido foi
predito pelo modelo COSMO-SAC (COnductor-like Screening Model for Real Solvente
Activity Coefficient) e as simulagoes do processo foram realizadas utilizando o
simulador comercial Aspen Plus®. Os resultados em termos qualitativos e quantitativos
da utiliza¢do do 2-HEAA na absorg¢do de CO; mostrou ser melhor do que [Bmin][TF2N]
reportado na literatura.

1. INTRODUCAO

Atualmente grande parte das industrias utilizam combustiveis fosseis como fonte de geragao
de energia, estima-se que aproximadamente 70% de toda energia gerada no mundo € proveniente de
combustiveis fosseis (Dowell et al. 2017). Os processos de captura de CO, tém se desenvolvido ao
longo dos anos, muitas tecnologias foram desenvolvidas para minimizar as emissdes atmosféricas
de poluentes nocivos. Dentre elas, destacam-se a utilizagdo de solventes orgadnicos como
monoetanolamina (MEA) ou dietanolamina (DEA), entretanto estes solventes apresentam alguns
fatores negativos durante o processo, como alto consumo energético para regeneracao €
propriedades corrosivas que podem acarretar sérios danos em tubulacdes e equipamentos (Hospital-
Benito et al. 2020). Diante destas dificuldades, liquidos i0nicos tornaram-se uma alternativa nestes
processos. A possibilidade de ajustes em suas propriedades fisico-quimicas, como viscosidade,
densidade e solubilidade e a reducao na geracao de residuos organicos viabilizam este solvente para
o processo de captura de CO, (Wasserscheid e Welton, 2002). Liquidos idnicos sdo sais organicos
que possuem baixo ponto de fusdo e t€m atraido pesquisadores devido as suas propriedades unicas,
como ampla faixa de liquido com pressdo de vapor desprezivel em condi¢cdes ambientes e sdao
estaveis em altas temperaturas. A aplicagdo de um modelo termodindmico requer parametros de
interacdo binaria a partir de dados empiricos, por exemplo, os modelos de contribuicdo de grupo
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como UNIFAC ou modelos de coeficiente de atividade como o NRTL (Non-random two-liquid
model), portanto sua aplicabilidade em liquidos i6nicos se torna inviavel (Mullins et al. 2006).
Neste contexto, a utilizacdo da quimica quantica e solvatagao das moléculas em um condutor, que
ndo utiliza dados experimentais para determinar propriedades fisico-quimicas, o modelo COSMO-
SAC (Lin e Sandler, 2002) foi aplicado nesta simulacao do processo de captura de CO..

2. DETALHES COMPUTACIONAIS

2.1 Modelo utilizado

O modelo COSMO-SAC foi aplicado para simular o processo de captura de CO, ¢
analisar a viabilidade da utilizagdo de liquidos i6nicos em uma coluna de absor¢do. Abaixo ¢
descrito as principais equagdes do modelo COSMO-SAC e o equacionamento completo podem
ser encontrados na literatura (Lin e Sandler, 2002)
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2.2. Descritivo do processo

Foi realizado um estudo comparativo entre os liquidos 16nicos 1-butil-3-
metilimidazolio(trifluorometilsulfonil)2imina  ([Bmin][TF2N]), publicado recentemente por
Hospital-Benito ef al. (2020), e acetato de 2-hidroxietilamonio (2-HEAA). A premissa de absor¢ao
de 90% de CO, do gés de alimentacdo (corrente Gas de processo) foi adotada inicialmente, assim
como as seguintes condi¢des: temperatura ambiente: 25°C (298,15 K), pressao ambiente: 1,01325
bar e vazdo de alimentagdo de gas: 100 kmol/h. O processo baseia-se em uma coluna de absor¢ao
em um sistema de lavagem contra corrente, onde o liquido i6nico ¢ alimentado no topo (corrente
Liquido i6nico) e o gas de processo ¢ alimentado no fundo da coluna. Apds o processo de lavagem,
o liquido i6nico ¢ aquecido e em seguida sofre uma expansao para a retirada de impurezas, por final
¢ enviado novamente para a coluna através de uma bomba centrifuga. A figura 1 demonstra o
sistema de absor¢do de CO, em sistema fechado realizado no Software Aspen Plus V8.8. A
alimentagdo do gés de processo possui diversos componentes, portanto a vazao foi adotada em 100
kmol/h, a tabela 1 mostra as composi¢des do gés de alimentacao na coluna.
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Figura 1- Sistema de absor¢ao quimica de CO..
Tabela 1 — Composi¢ao do gas de alimentagao.
Componente % molar
N: (nitrogénio) 0,781
CH, (metano) 73,409
CO; (didoxido de carbono) 2,808
C,H; (etano) 12,569
C;sHs (propano) 10,433

A alimentagdo de CO, na coluna possui uma vazdo molar de 2,808 kmol/h, portanto para
recuperar 90% de CO, é necessaria uma vazdo molar de 0,2808 kmol/h na corrente TOPO. Para
uma melhor visualizagao dos resultados as concentragdes de CO, foram transformadas em base
massica de acordo com as equagdes abaixo.

m:n'.M:12,35%g (1)

Onde m = vazao massica (kg/h), n = vazao molar (kmol/h) e M = massa molecular do CO, (44
kg/kmol).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1. Analise da concentracio de CO; no topo da coluna de absorcio

Apos realizadas as simulagdes, foi observado que o liquido i6nico 2-HEAA obteve um melhor
desempenho em relagdo ao liquido i6nico [Bmin][TF2N] no processo de absor¢cdo de CO, na
coluna. A figura 2 demonstra estes resultados na corrente de TOPO. A estrutura da molécula de
liquido i6nico 2-HEAA possui o cation no atomo de nitrogénio e o anion no atomo de oxigénio,
diferentemente da molécula de [Bmin][TF2N], que possui o anion e o cation em atomos de

https://proceedings.science/p/143803?lang=pt-br


https://proceedings.science/p/143803?lang=pt-br

RS s Y
i, g
e NOVA DATA

COBEQ E N BEQ E:Jgg%igﬂ;g?;o 2021 cobeq.org.br

nitrogénio. Esta diferenga nas estruturas moleculares resultou em um melhor rendimento para o 2-
HEAA, desta forma apresentando uma melhor absor¢ao de CO, para as condi¢des adotadas.
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Figura 2- Absor¢ao de CO; na coluna.

4. CONCLUSAO

As simulagdes realizadas demonstraram que o liquido i6nico 2-HEAA apresentou um melhor
rendimento no processo de captura de CO, em comparacdo com o liquido i6nico [Bmin][TF2N].
Para obter a vazao ideal de 12,35 kg/h de CO:; na corrente TOPO, o liquido i6nico [Bmin][TF2N]
apresentou uma vazao 52% maior em relagdo ao liquido i6nico 2-HEAA.
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