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RESUMO

Em resposta a crescente necessidade global por descarbonizagédo e sustentabilidade, o Hz verde produzido pelo processo
cloro alcali se destaca como um candidato promissor. Utilizando o Aspen Plus™, foi desenvolvida uma modelagem de
uma célula de membrana do processo cloro-alcali. Os resultados sugerem que a simulagdo consegue representar um
sistema real, e evidenciam a relevancia do balanceamento de cargas em sistemas induzidos, como a eletrolise. A
producgdo estequiométrica foi quase alcangada, com uma pequena variagdo devido a perda de Clz na purga da salmoura
esgotada. Além disso, as concentra¢des de NaOH e NaCl na corrente de NaOH estavam dentro do esperado. No entanto,
a simulagdo atual ainda possui limitagcdes, como a auséncia de um sistema de tratamento de salmoura como também do
célculo de consumo da energia elétrica para a realizacéo da eletrolise.

PALAVRAS-CHAVE: Processo cloro-alcali; Célula de membrana; Modelagem e simulacdo com Aspen Plus™.
1. INTRODUCAO

O Acordo de Paris e os Objetivos de Desenvolvimento Sustentavel da ONU, ambos adotados em
2015, tém impulsionado a necessidade global de sustentabilidade e descarbonizacdo. Estes acordos
estabelecem metas para limitar o aquecimento global e promover um mundo mais justo e préspero, exigindo
a adocdo de tecnologias limpas e préaticas industriais responsaveis. Neste contexto desafiador, a
descarbonizagédo surge como um pilar essencial para a comunidade global, exigindo a implementacdo de
tecnologias limpas, fontes de energia renovaveis e praticas industriais responsaveis.1?

O Hz limpo é uma solugdo auspiciosa para a descarbonizacdo em varios setores, onde 0 processo
cloro alcali, que realiza a eletrélise da salmoura de NaCl, quando alimentado com fontes de energia limpas, é
um método promissor para a auxiliar na descarbonizacgéo, visto o seu potencial de reduzir as emissdes de
CO; e agregar valor ao H, produzido. As células de membrana, uma das principais tecnologias do processo
cloro alcali, sdo especialmente mais relevantes devido a sua eficiéncia energética e menor impacto
ambiental.34

A partir disso, é evidente a necessidade de uma analise aprofundada do processo cloro alcali sendo
a modelagem uma ferramenta valiosa para estudar o comportamento de um processo e avalid-lo sob
diferentes condi¢Bes operacionais. Para isso, 0 Aspen Plus™ possui grande destaque nesta area devido a
sua aplicabilidade ampla e generalista, seus modelos personalizaveis e a integracdo com outros softwares.
Desta forma, o0 objetivo deste estudo é produzir um modelo para uma célula de membrana do processo cloro
alcali utilizando o Aspen Plus™ 5

2. METODOLOGIA

Seguindo o fluxograma na Figura 1, a corrente de 100 kg/h de salmoura de NaCl & 27%, 60°C e 1 bar
entra pelo lado do anodo, onde a temperatura sobe para 88°C e a pressdo para 1,09 bar em um reator
estequiométrico, gerando Cl. que é separado através de um flash. A membrana foi representada por um
separador matematico, ela retém a maior parte do andlito, permitindo apenas a passagem de Na*, parte da
H20 e uma fracdo minima de CI-, o que equivale a uma concentracdo maxima de 0,02% na corrente de NaOH.
Finalmente, o fluxo que atravessa a membrana chega ao catodo, onde a temperatura se mantem em 88°C,
mas a pressao cai para 1,05 bar em outro reator estequiométrico, produzindo Hz, que também é separado por
um flash, e NaOH, que mantem sua concentracdo de 32% a partir da alimentacao de H20 de reposicao a
25°C e 1 bar, com alimentacgéo inicial de 20 kg/h.%7”
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Figura 1. Hierarquia da célula de membrana do processo cloro alcali no Aspen Plus™.
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O modelo adotado foi 0 ENRTL-RK, uma fusdo do modelo NRTL para eletrélitos assimétricos, que
interpreta eficazmente fases liquidas de eletrdlitos nao ideais, e a equacgéo de estado de Redlich-Kwong, que
descreve corretamente fases gasosas. Adicionalmente, a lei de Henry foi aplicada a todos os gases presentes
no sistema, com o objetivo de considerar a solubilidade deles na fase liquida.®

A fim de reduzir o grau de liberdade da modelagem, foram empregadas cinco especificagbes de
design. As duas primeiras balanceiam as cargas do sistema, usando a conversdo das Equac¢des 9 e 10 como
variaveis manipuladas, a terceira lida com a concentragdo de NaCl na corrente de NaOH através do fluxo de
Cl- na membrana, e as duas Ultimas garantem a concentracdo de 32% do NaOH na saida através da
manipulacao do fluxo de H20 que passa pela membrana e da corrente de H20 de reposi¢ao no lado do catodo.

Para que fosse possivel usar as especificacdes de design, foram aplicadas estratégias que
asseguram a preciséo e representatividade dos processos simulados. Por isso, foram aplicadas as reacfes
de dissolucgéo e dissociacdo do NaCl (Equacdes 1 e 2) e do NaOH (Equacdes 3 e 4), assim como as equagdes
de equilibrio para a auto hidrélise da H20 (Equagéo 5), ioniza¢do do HCI (Equacéo 6) e do HCIO (Equagéo 7)
em H20, formacao do HCIO (Equacéo 8), além das reacdes de formagédo do Clz (Equacéo 9) e do NaOH e H2
(Equacao 10) As reacdes de 1 a 8 e as constantes de equilibrio das Equacgdes de 1 a 4 foram baseadas nas
equagfes usadas em um modelo disponivel na plataforma knowledgecenter, onde assumiu-se que 0s
equilibrios para uma célula de diafragma sdo semelhantes aos equilibrios para uma célula de membrana.”#

NaCl(S) pd Na+ + Cl™ (1)
NaCl - Na* + Cl~ @)
NaOH, 2 Na* + OH~ 3)
NaOH - Na* + OH™ 4
2H,0 2 Hy0* + OH~ (5)
HCL + Hy0 2 H,0* + CI™ (6)
HCIO + H,0 2 ClO~ + H;0* @)
Cl, + 2H,0 2 HCLO + H;0* + Cl~ 8)
201" > CI2 )

2H,0 + 2Na* - H? + NaOH (10)

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

O resultado das vazdes massicas da simulacéo, em kg/h, pode ser encontrado na Tabela 1.
Tabela 1. Resultado das vaz8es méssicas da simulacao.

BRN BRNPRGE CL2 H2 H20 NAOH
H20 73,00 38,85 5,62 1,77 20,00 38,58
NACL 0 0 0 0 0 0
cL2 0 1,73E-02 16,05 0 0 0
H2 0 0 0 4,55E-01 0 2,22E-03
NAOH 0 0 0 0 0 0
NA+ 10,62 1,84E-01 0 0 0 10,44
H30+  518E-07  4,87E-03 0 0 3,81E-08  5,33E-15
HCLO 0 1,34E-02  4,70E-17 0 0 0
HCL 6,45E-18  9,44E-10  1,43E-06 1,71E-19 0 5,43E-28
CLO- 0 1,87E-07 0 0 0 0
CL- 16,38 2,93E-01 0 0 0 6,87E-03
OH- 4,63E-07  8,30E-11 0 0 3,41E-08 7,72
NAOH(S) 0 0 0 0 0 0
NACL(S) 0 0 0 0 0 0

ISSN 0805-2010 — Anudrio de resumos expandidos apresentados no IX SAPCT - SENAI CIMATEC, 2024



- '\ SEMINARIO DE AVALIAGAO DE PESQUISA ICP A
CIENTIFICA E TECNOLOGIA i

Analisando a Tabela 1, é possivel perceber que os flashs desempenharam um papel eficiente na
separacdo dos gases, a existéncia de fragdes gasosas em linhas liquidas e fracdes liquidas nas linhas
gasosas sugerem que a simulagdo de fato esta representando um sistema real.

Também é interessante destacar a possibilidade de verificar se houve ou n&o precipitagéo no sistema,
para este caso, como as fragcdes dos compostos sélidos é nula para todas as correntes, isso significa que nao
houve precipitacao.

Foi possivel identificar que para cada 1 kg de Cl2 foram produzidos aproximadamente 0,028 kg de H:
e 1,13 kg de NaOH, o que esta muito préximo da producdo estequiométrica 1 para 0,028 para 1,128 kg. O
motivo dessa diferenca estéd na fracdo de Clz perdida na purga da salmoura esgotada. Algo interessante de
destacar é que essas proporcdes sé foram alcancadas apds o balanceamento das cargas da alimentacéo dos
reatores. Isso ocorre porque o processo de eletrélise impulsiona uma reacao ndo espontanea, desequilibrando
o sistema. No entanto, o sistema tende intrinsecamente ao equilibrio. Portanto, é crucial a utilizacdo da
especificagdo de design para definir essa condi¢do de contorno.

Além disso, também foi possivel verificar a concentracdo de NaOH e de NaCl na corrente de NaOH, que
foram de aproximadamente 31,99% e 0,0199%.

4. CONSIDERAGCOES FINAIS

A partir do que foi apresentado, é possivel perceber indicativos de que a simulagdo esta

representando um sistema real de uma célula de membrana do processo cloro alcali. Os resultados da
simulagédo demonstraram a eficacia das células de membrana e a relevancia do balanceamento de cargas no
sistema. A producéo estequiométrica foi quase alcancada, com uma pequena variagdo devido a perda de Cl2
na purga da salmoura esgotada. Além disso, as concentracdes de NaOH e NaCl na corrente de NaOH
estavam dentro do esperado.
No entanto, é importante ressaltar que a simulac@o atual possui limitacdes. Ainda n&o foi incorporado um
sistema de tratamento de salmoura, além disso, a simula¢éo atual ndo calcula o consumo de energia elétrica
para a realizacdo da eletrélise, sendo ambos fatores chaves para a andlise técnica, econémica e ambiental
do processo. Portanto, essas sdo as areas em que os esfor¢os futuros serdo concentrados, com o objetivo
de aprimorar a preciséo e a aplicabilidade da simulacéo.
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