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RESUMO 

 

Esta dissertação investiga a produção sustentável de carbonato de dietila (DEC) 
a partir de dióxido de carbono (CO ) e etanol, com foco na otimização energética, 
impacto ambiental e viabilidade econômica. O DEC é um composto de grande 
interesse devido às suas aplicações como aditivo de combustíveis e em baterias. 
A pesquisa envolveu modelagem e simulação de duas configurações de plantas 
químicas no software Aspen Plus v12.1, com integração energética realizada 
pelo FI2EPI e análise de ciclo de vida (ACV) conduzida no OpenLCA 2.0, 
utilizando os bancos de dados Agribalyse e Ecoinvent. As simulações 
consideraram a carbonilação oxidativa do etanol com 2-cianopiridina como 
agente desidratante e dióxido de cério (CeO ) como catalisador. Duas 
configurações de plantas foram projetadas: a Planta 1, com condensadores e 
reboilers acoplados às colunas de destilação, e a Planta 2, com esses 
equipamentos separados. A integração energética permitiu reduzir 
significativamente o consumo de utilidades. Na Planta 1, o consumo de utilidades 
quentes foi reduzido de 169,5 kW para 50,4 kW (uma economia de 70,3%), 
enquanto na Planta 2, a redução foi ainda mais expressiva, de 301 kW para 42,8 
kW (economia de 85,8%). Esses resultados destacam a importância da 
integração energética no aumento da eficiência operacional e na redução de 
custos. A análise de ciclo de vida foi realizada para avaliar os impactos 
ambientais das plantas, considerando emissões diretas e indiretas de carbono, 
oriundas de processos internos e da produção e transporte de matérias-primas. 
A ACV revelou que as plantas com integração energética, denominadas Plantas 
3 e 4, são significativamente mais sustentáveis. A Planta 3 apresentou uma 
redução de 15,90% nas emissões de CO  equivalente em relação à Planta 1, 
enquanto a Planta 4 reduziu as emissões em 15,44% em relação à Planta 2. 
Além disso, ao comparar as plantas mais sustentáveis, a Planta 4 destacou-se 
como a mais eficiente, emitindo 4,92% menos CO  equivalente do que a Planta 
3. A análise econômica demonstrou a viabilidade financeira do processo, 
especialmente devido à redução significativa nos custos operacionais 
proporcionada pela integração energética. A produção média de 414 kg/h de 
DEC, com pureza superior a 99% em massa, garante o potencial comercial do 
produto, enquanto o reaproveitamento de CO  reciclado no processo contribui 
para reduzir os custos e reforçar a sustentabilidade econômica e ambiental. Os 
resultados obtidos ressaltam a importância da integração energética e da análise 
do ciclo de vida como ferramentas fundamentais para o desenvolvimento de 
processos industriais mais eficientes e ambientalmente amigáveis. O trabalho 
contribui para a viabilização técnica, econômica e sustentável da produção de 
DEC, promovendo soluções alinhadas às metas globais de mitigação das 
emissões de gases de efeito estufa e economia de recursos. 
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ABSTRACT 

 

This dissertation investigates the sustainable production of diethyl carbonate 
(DEC) from carbon dioxide (CO ) and ethanol, focusing on energy optimization, 
environmental impact, and economic feasibility. DEC is a compound of significant 
interest due to its applications as a fuel additive and in batteries. The research 
involved modeling and simulation of two chemical plant configurations using 
Aspen Plus v12.1, with energy integration performed via FI2EPI and a life cycle 
assessment (LCA) conducted using OpenLCA 2.0, leveraging the Agribalyse and 
Ecoinvent databases. The simulations considered ethanol oxidative 
carbonylation with 2-cyanopyridine as a dehydrating agent and cerium dioxide 
(CeO ) as a catalyst. Two plant configurations were designed: Plant 1, with 
condensers and reboilers coupled to the distillation columns, and Plant 2, where 
these components were decoupled. Energy integration significantly reduced 
utility consumption. In Plant 1, hot utility demand decreased from 169.5 kW to 
50.4 kW (a 70.3% reduction), while in Plant 2, it dropped from 301 kW to 42.8 kW 
(an 85.8% reduction). These results underscore the critical role of energy 
integration in enhancing operational efficiency and reducing costs. LCA was 
performed to assess the environmental impacts of the plants, accounting for 
direct and indirect carbon emissions from internal processes and the production 
and transportation of raw materials. The analysis revealed that the plants with 
energy integration, designated as Plants 3 and 4, were significantly more 
sustainable. Plant 3 achieved a 15.90% reduction in CO  equivalent emissions 
compared to Plant 1, while Plant 4 achieved a 15.44% reduction compared to 
Plant 2. Moreover, when comparing the most sustainable configurations, Plant 4 
emerged as the most efficient, emitting 4.92% less CO  equivalent than Plant 3. 
Economic analysis demonstrated the financial viability of the process, particularly 
due to the substantial operational cost reductions enabled by energy integration. 
The average production rate of 414 kg/h of DEC with a purity exceeding 99% by 
mass ensures the commercial potential of the product. Additionally, the recycling 
of CO  within the process contributes to cost reductions while enhancing both 
economic and environmental sustainability. These findings highlight the 
importance of energy integration and life cycle assessment as essential tools for 
developing more efficient and environmentally friendly industrial processes. This 
work contributes to the technical, economic, and sustainable viability of DEC 
production, aligning with global goals for reducing greenhouse gas emissions and 
conserving resources.  

 

Keywords: Diethyl carbonate; CO2, energy integration, life cycle 
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1. INTRODUÇÃO 
 

As revoluções industriais alavancaram as produções dos mais diversos 
produtos pelo mundo afora. Estes períodos originaram-se com a evolução da 
tecnologia, isto é, o desenvolvimento das máquinas a vapor, a partir da queima 
do carvão, gerando energia em forma de vapor d’água, que em seguida eram 
convertidas em força para mover todo maquinário industrial. Por consequência, 
houve emissão, em grande escala, dos gases do efeito estufa (GEE) na 
atmosfera. Na segunda metade do século XX, o excesso destes gases emitidos, 
provocou uma aceleração do aumento da temperatura no globo terrestre. 
(MOOMAW, 1996) 

Neste contexto, despertou a preocupação dos principais líderes mundiais 
juntamente com os representantes das Organizações das Nações Unidas 
(ONU), que organizaram a primeira reunião com intuito de discutir sobre os 
alicerces da sustentabilidade, com enfoque maior ao meio ambiente. Evento 
conhecido por “A Conferência das Nações Unidas sobre o Meio Ambiente” 
realizada em Estocolmo, na Suécia, na data de 16 de julho de 1972. A partir de 
então, desencadeou diversas outras reuniões, de modo a aprimorar os cuidados 
com a natureza e redução drástica das emissões de carbono. (BERTAGNOLL, 
2006) 

Frente a estes problemas, os países, principalmente os mais 
desenvolvidos juntamente com as grandes companhias, estão se 
comprometendo a ampliar suas políticas de sustentabilidade, com tratados e 
gerando relatórios de sustentabilidade com suas metas, objetivos alcançados e 
desejados.  

Focando neste cenário, existem inúmeros investimentos em pesquisa 
com intuito de remoção dos GEE da atmosfera e reutilizá-los, proporcionando 
uma economia circular, uma vez que ao ser consumido pelos motores à 
combustão retornará à atmosfera em forma de CO2 e reduzindo não somente a 
emissão destes gases como também, reduzindo o volume já emitido na 
atmosfera terrestre. Ainda deste contexto, muito se estuda em reduzir a 
dependência energética de origem fóssil, partindo para fontes renováveis. Como 
resultado do Acordo de Paris, no ano de 2015, estabeleceu 17 acordos globais 
denominados por Objetivos de Desenvolvimento Sustentáveis (ODS), que 
devem ser atingidos até o ano de 2030, com objetivo de melhorias ambientais, 
sociais e de governança. (BARBADO; LEAL, 2021) 

Dentro desta elevada gama de estudos, destaca-se o uso do dióxido de 
carbono como matéria-prima para os mais diversos produtos, um exemplo 
destes é o carbonato de dietila (DEC), composto este que pode ser utilizado de 
diversas maneiras, como em baterias e como aditivo de combustíveis, 
independentemente de serem fontes fósseis ou verdes. 

Tendo em vista a sustentabilidade, este estudo propõe a produção do 
composto carbonato de dietila, a partir do dióxido de carbono e da fonte 
altamente renovável, o etanol, que é que é produzido amplamente no território 
brasileiro a partir da cana-de-açúcar. Por consequência, pretende-se investigar 



17 
 

 

 

 

as melhores condições operacionais da reação e de purificação deste carbonato, 
com a finalidade de avaliar os fatores ambientais e econômicos da planta 
química, com base em softwares de simulação, e também, analisar a viabilidade 
de alguns desidratantes ainda não estudados, visando maior conversão e 
seletividade reacional, tornando este procedimento ainda mais promissor. 

 

1.1 JUSTIFICATIVA 
 

A procura por produtos substituintes dos aditivos poluentes em 
combustíveis oriundos do petróleo vem sendo estudado em demasia, buscando 
baixos custos e baixo índice de emissão de poluentes, constituindo, portanto, um 
grande desafio da contemporaneidade. Neste mesmo contexto, é crescente a 
busca de tecnologias para fixação e conversão do dióxido de carbono produzido 
em larga escala pela queima de combustíveis, transformando-o em produtos 
com valor agregado, reduzindo assim sua presença na atmosfera.   

Dentre os aditivos utilizados mundialmente no mercado de gasolinas, o 
éter metil-terc-butílico (MTBE) surgiu como alternativa para substituição do 
tetraetilchumbo, que é altamente poluidor e nocivo à saúde humana. Contudo, o 
MTBE, é poluidor de águas e solos e, portanto, há uma necessidade de uma 
nova substituição visando a sustentabilidade. Neste cenário, um substituto 
potencial seria o composto biodegradável, o carbonato de dietila (DEC), 
sobretudo se for considerada a rota de produção de DEC a partir da carbonilação 
oxidativa do etanol, na qual o dióxido de carbono e o etanol reagem com auxílio 
de um catalisador produzindo DEC e água, constituindo, portanto, uma rota 
verde. 

Vale ressaltar a dificuldade para atingir elevados índices de conversão da 
rota de produção de DEC via carbonilação oxidativa do etanol, pois esta reação 
é termodinamicamente desfavorável, ou seja, a termodinâmica favorece a 
formação do CO2 pois o módulo da energia livre de Gibbs da reação indireta é 
superior ao da reação direta. Desta maneira, quanto maior a produção de água, 
maior a tendência de a reação indireta ocorrer. A remoção de água durante a 
reação, seja pela adição de um agente supressor ou outra via, favorece a reação 
direta, ocasionando maior rendimento reacional. 

Outra dificuldade relacionada à produção de DEC a partir de dióxido de 
carbono e etanol é a escolha do catalisador.  Apesar do potencial desta rota, a 
literatura sobre catalisadores de carbonilação de etanol ainda é escassa, não 
havendo ainda consenso sobre ativação e desativação de catalisadores. Neste 
trabalho, optou-se por utilizar o dióxido de Cério (CeO2) como catalisador, tendo 
em vista seu emprego em um trabalho relativamente recente (GIRAM et. al. 
2018).  
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1.2 OBJETIVOS 
 

O trabalho proposto tem como objetivo principal analisar a viabilidade técnica 
e econômica de uma planta produtora de carbonato de dietila, a partir de etanol 
e dióxido de carbono, com dióxido de Cério como catalisador. 

Os objetivos específicos deste trabalho são: 

 Simular uma planta produtora de DEC a partir de etanol e CO2; 

 Avaliar as possibilidades de redução de consumo de utilidades através 

de integração energética; 

 Investigar o ciclo de vida do DEC e impactos ambientais do processo 

de produção; 

 Otimizar a planta, maximizando lucro e minimizando o impacto 

ambiental; 
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2. REVISÃO DA LITERATURA 
 

2.1 Rotas produtoras de DEC 

 
O carbonato de dietila, como já apresentado, possui diversas aplicações, 

e, portanto, há diversos estudos focando na viabilidade da produção deste éster. 
Visando este cenário, diversas rotas produtoras de DEC foram desenvolvidas. 

Umas destas reações, a alcoólise da ureia, foi estudada por Wang, et. al. 
(2007) emergindo como uma rota promissora na produção de DEC, oferecendo 
uma abordagem inovadora e sustentável. Nesse processo, a ureia, um composto 
nitrogenado, reage com álcoois, geralmente o etanol, para gerar DEC e amônia 
como produtos. Esta estratégia tem atraído crescente atenção devido à sua 
eficiência e ao caráter mais ecológico em comparação com métodos 
convencionais. 

A alcoólise da ureia apresenta vantagens significativas, incluindo a 
utilização de ureia como matéria-prima acessível e amplamente disponível. Além 
disso, a reação ocorre em condições moderadas de temperatura e pressão, 
contribuindo para uma abordagem energeticamente eficiente. 

Esse processo não apenas converte a ureia em DEC, um éster 
amplamente utilizado em diversas aplicações industriais, mas também 
representa um passo em direção à química verde, reduzindo a dependência de 
reagentes tóxicos e gerando subprodutos menos prejudiciais ao meio ambiente. 

 

2CH3COH + NH2CONH2 ↔ CH3OCONH2 + 2NH3 (1) 

 

A fosgenação do etanol é uma outra rota química utilizada na produção 
de DEC, representando uma estratégia importante na síntese deste éster. Nesse 
processo, o fosgênio reage com o etanol para formar DEC e subprodutos, sendo 
uma alternativa versátil e eficiente na produção industrial. (XIN, et. al. 2014) 

A equação química que representa a fosgenação do etanol para produção 
de DEC é a seguinte: 

 

2CH3CH2OH + COCl2 ↔ CH3CH2OCOOC2H5 + 2HCl (2) 

 

Essa reação envolve a substituição do hidrogênio do grupo hidroxila do 
etanol pelos grupos carbonila do fosgênio, resultando na formação de DEC e 
ácido clorídrico como subproduto. 



20 
 

 

 

 

Apesar da eficiência e versatilidade desta reação, é importante notar que 
o fosgênio é um reagente tóxico e perigoso, o que ressalta a necessidade de 
rigorosos protocolos de segurança na manipulação dessa substância. (SHUKLA; 
SRIVASTAVA, 2016) 

A produção de DEC a partir de etanol e dióxido de carbono é uma 
abordagem interessante que envolve a carbonilação oxidativa do etanol. Neste 
processo, o etanol reage com CO2 para formar DEC e subprodutos. 

A equação química básica para a reação é: 

 

2C2H5OH + CO2 ↔ C5H10O3 + H2O  (3) 

 

Nesse contexto, o etanol atua como um componente-chave, fornecendo 
os grupos etila que se combinam com o CO2 para formar DEC. O álcool é 
utilizado para facilitar a reação e permitir a formação do éster desejado. 

Essa abordagem tem vantagens potenciais, pois utiliza o etanol, que pode 
ser derivado de fontes renováveis (cana-de-açúcar, milho, beterraba), e o CO2, 
que pode ser capturado de fontes industriais. Ao integrar esses componentes, a 
produção de DEC pode ter um impacto mais sustentável, especialmente se 
forem implementadas práticas de captura e armazenamento de carbono (CCS) 
para reduzir as emissões líquidas de CO2. (OLIVEIRA, 2022) 

Além disso, essa abordagem alinha-se com esforços mais amplos para 
desenvolver processos químicos mais sustentáveis e reduzir a dependência de 
matérias-primas não renováveis. (RAMOS et. al. 2022) 

 
2.2 Carbonato de dietila (DEC) 

 

O carbonato de dietila é um éster produzido a partir de diversas rotas 
químicas. Sua estrutura molecular é ilustrada na Figura 1. 

 
Figura 1 - Estrutura molecular do DEC 

 
Fonte: Alfa Chemical, 2024 
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As propriedades físico-químicas do DEC são apresentadas a seguir na 
Tabela 1. 

 
Tabela 1 - Propriedades físico-químicas do DEC 

Propriedade Físico-química Valor/Unidade 

Peso Molecular 118,13 g/mol 

Ponto de Ebulição 126,80 ºC 

Ponto de Fusão -43 ºC 

Temperatura Crítica 302,85 ºC 

Pressão Crítica 33,9 bar 

Calor latente de vaporização 73 cal/g 

Calor de combustão 

Solubilidade em água 

-5210 cal/g 

Não solúvel 

Fonte: Adaptado FISPQ carbonato de dietila, 2024 

 

Devido às vantagens ambientais do DEC, como biodegradabilidade e 
baixa volatilidade, este composto é alternativa para propostas mais sustentáveis. 
A indústria que, cada vez mais procura novas alternativas para redução de 
emissão dos gases do efeito estufa e em paralelo a utilização destes gases como 
reagentes para produção de novos compostos com características cada vez 
mais sustentáveis, fortalece a necessidade por componentes ambientalmente 
favoráveis. A partir deste cenário, o carbonato de dietila, oriundo de fontes 
renováveis, aparece como potencial solução para a substituição dos aditivos de 
combustíveis em vigor no mercado mundial, tais como MTBE e ETBE. (WANG; 
HAO; WOHLRAB, 2017) 

A gama de aplicações de DEC é elevada, devido suas propriedades as 
quais destacam-se, ser altamente biodegradável, polar e baixa toxicidade. A 
Figura 2 ilustra as principais características do DEC que o tornam vantajoso do 
ponto de vista da sustentabilidade. 
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Figura 2 – Principais características do DEC 

 
Fonte: (SHUKLA; SRIVASTAVA, 2016) 

 

 As indústrias de manufatura geram efluentes com elevada concentração 
de compostos fenólicos, que, por característica própria, são altamente tóxicos ao 
meio ambiente. Para solucionar este problema ambiental, é comum utilizar a 
prática de extração destes compostos com solventes. No passado, os solventes 
se baseavam em hidrocarbonetos aromáticos, que também são nocivos ao meio 
ambiente. Por isto, estes hidrocarbonetos foram atualizados por diversos 
ésteres. Contudo, com avanço dos estudos e tecnologias, e de acordo com a 
Diretiva da União Europeia 2001/59/EC que invoca a utilização de recursos 
ambientalmente mais favoráveis, é que o DEC pode entrar fortemente neste 
mercado, uma vez que é um composto, hidrofóbico e por ser apto a recuperar 
grandes percentagens de fenóis que estejam em contato direto com a água 
tendo uma recuperação de fenóis acima de solventes como hexano e tolueno. 
(OLEJNICZAK; STANIEWSKI; SZYMANOWSKI, 2005) 

Outra vertente que envolve muito investimento e estudo, é na produção 
de baterias de lítio. O funcionamento das baterias dá-se por uma diferença de 
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potencial, transmitida de um polo a outro por sua condutividade iônica. A 
dificuldade deste ramo, é desenvolver eletrólitos mais estáveis, proporcionando 
maior estabilidade química, melhor condutividade iônica gerando assim, baterias 
com maior desempenho e mais duráveis. (LOURENÇO et.al, 2022) 
Convencionalmente, são utilizados eletrólitos orgânicos não aquosos. 
Entretanto, estes eletrólitos são voláteis e inflamáveis, aumentando a 
periculosidade e toxicidade da bateria com o meio ambiente. (ZHENG;et.al., 
2006) Focando neste caso, o carbonato de dietila, prolonga a vida útil do ciclo 
da bateria, devido à sua elevada condutividade iônica, demonstrando desta 
forma, sua viabilidade de aplicação no sistema de baterias de lítio. (JOTE, et.al. 
2020) 

A variabilidade de aplicações do DEC é notória, podendo ser aplicado 
também como fármaco, devido à sua atividade anti-inflamatória, segundo Avnir, 
Ladkani e Bialer (1995). Além de ser usado como removedor de tinta na indústria 
de tintas, o DEC também é empregado em resina sintética e resina natural no 
setor de impressão e tingimento de têxteis, e pode uniformizar o tingimento. 
Enquanto na síntese de plásticos pode ser utilizado como solvente plastificante. 
(ATAMA CHEMICALS, 2024) 

No contexto dos combustíveis, o DEC tem mostrado potencial para 
melhorar as características de ignição, reduzir emissões de carbono e atuar 
como um aditivo mais sustentável em comparação com outros compostos 
tradicionalmente utilizados.  A mistura de diesel com DEC promove a vantagem 
de reduzir consideravelmente a emissão de particulados, que são altamente 
poluidores. A redução da emissão de fumaça desta mistura é de até 35%, 
segundo Nakamura et. al. (2015) ao comparar com a emissão do diesel sem a 
adição do DEC em uma proporção de 5 wt % no diesel, e também provocando 
uma redução de aproximadamente 50% da emissão de particulados à atmosfera 
após a queima deste combustível. Ao comparar o diesel aditivado com MTBE e 
com DEC, a segunda opção apresenta maiores vantagens no ponto de vista 
ambiental, por possuir maior teor de oxigênio, uma vez que o DEC possui 40,6% 
enquanto o MTBE somente 18,2%, ou seja, os ensaios com os dois compostos 
geraram uma redução drástica das emissões de monóxido de carbono (que é 
letal à saúde humana), promovendo maior teor de combustão completa  dos 
motores à combustão, e no ponto de vista de performance, o DEC mostrou-se 
mais viável que o MTBE, aumentando a octanagem do combustível. (DUNN, et. 
al. 2001)  

A mistura de DEC com a gasolina, requer uma menor pressão de vapor 
na queima dentro no motor veicular, de modo que há uma redução do gasto 
energético do veículo, reduzindo a emissão do CO2 e dos particulados, 
semelhantemente ao ser adicionado com o diesel, que por consequência 
aumenta a performance automotiva. (SHUKLA; SRIVASTAVA, 2016)  
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2.3 Etanol 
 
O etanol, também chamado de álcool etílico, oriundo da fermentação de 

açúcares, hidratação do etileno, por exemplo, comumente encontrado em 
bebidas como cerveja e vinhos e em combustíveis para motores de combustão, 
cuja sua estrutura molecular é apresentada na Figura 3. 

 

Figura 3 - Fórmula molecular do etanol 

 
Fonte: (LIMA, 2024) 

As propriedades físico-químicas do etanol estão na Tabela 2.

 
Tabela 2 - Propriedades físico-químicas do etanol 

Propriedade Físico-química Valor/Unidade 

Massa Molecular 46,07 g/mol 

Ponto de Ebulição 78,4 ºC 

Ponto de Fusão -114,3 ºC 

Temperatura Crítica 516,26 K 

Pressão Crítica 63,84 bar 

Calor latente de vaporização ~200 cal/g 

Calor de combustão ~5210cal/g 

Solubilidade em água Solúvel em águas e 
solventes orgânicos 

Fonte: Adaptado FISPQ etanol hidratado, 2024 
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As preocupações ambientais tornam-se cada vez mais rigorosas com o 
passar dos anos. Por estas razões o etanol é considerado um combustível 
promissor por ser altamente renovável. Considera-se o etanol renovável, pelo 
motivo de ter origem natural, ou seja, é produzido a partir de fontes vegetais, tais 
como milho, no caso dos Estados Unidos da América, da beterraba, comumente 
produzido na China e uma outra maneira possível é a partir da cana-de-açúcar, 
esta, muito popular no mercado brasileiro. E ao comparar com a gasolina como 
combustível e focando nas emissões dos GEE, o resultado por diferente 
matrizes, é ilustrado na Figura 4. 

 
Figura 4 - Comparativo da redução dos GEE de cada matriz com a gasolina 

 
Fonte: Cartilha do etanol, 2008 

 

Cada matriz do etanol possui diferenças entre si, ao focar na quantidade 
de energia contida por unidade de energia fóssil utilizada para produzi-lo, pode 
ser observado na imagem a seguir. 

 



26 
 

 

 

 

Figura 5 - Energia contina do etanol por energia fóssil consumida 

 
Fonte: Única, 2008 

 

O Brasil foi pioneiro na utilização de biocombustíveis, sendo exemplar 
para as demais civilizações mundiais. Contudo, apenas cerca de 2% da energia 
global é utilizada pela nação brasileira. (MOTA; MONTEIRO, 2013). 

Como consequência de provocarem menor impacto ambiental, os 
biocombustíveis, a exemplo o etanol, deverão ser utilizados em maior escala, 
com o intuito de substituir os combustíveis de origem fósseis, e segundo Rosa, 
Garcia (2019) estes novos combustíveis devem atingir por volta de 4% a 8% da 
demanda mundial até 2030. 

O Brasil possui maior vantagem em comparação às demais nações 
mundiais, devido ao seu rico solo e habilidades agrícolas, além do mais, por que 
detém vasta disponibilidade de terras agriculturáveis, clima favorável para a 
plantação da cana-de-açúcar, e por este insumo ser perene, conforme Cinelli 
(2012).  

Em 2020, segundo cálculos da União da Agroindústria Canavieira do 
Estado de São Paulo (Unica), o mercado brasileiro de etanol ultrapassou o valor 
de 590 milhões de toneladas, equivalente a um aumento de cerca de 3% em 
comparação aos dois anos anteriores, e surpreendentemente, utilizando uma 
área aproximada de 2% menor, isto devido às maiores e melhores tecnologias, 
em conjunto do clima favorável, principalmente no nordeste e sudeste brasileiro. 
(ESTADO DE MINAS, 2020) E conforme a Figura 6, a produção de cana-de-
açúcar vem crescendo com o passar dos anos, suprimindo a produção de etanol, 
reagente fundamental para a produção de DEC. 
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Figura 6 - Produtividade brasileira de cana-de-açúcar no Brasil por ano 

 
Fonte: https://www.novacana.com/pdf/estudos/Estudo_Fiesp_MBagro.pdf 

 

Comprovando a importância dada ao setor do etanol no Brasil, a 
RenovaBio, que é uma política de Estado que visa atribuir maior atenção ao 
mercado de biocombustíveis no mercado nacional criada pelo Ministério de 
Minas e Energia (MME), visava fomentar os agricultores que produziam cana-
de-açúcar seguindo boas práticas socioambientais. (ESTADO DE MINAS, 2020)

A crescente demanda pelo etanol na forma de combustíveis, acelera ainda 
mais a produção de cana-de-açúcar e este considerável aumento é informado 
na Figura 7.
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Figura 7 - Participação regional na produção de cana-de-açúcar 

 
Fonte: https://www.novacana.com/pdf/estudos/Estudo_Fiesp_MBagro.pdf 

 

A produção de etanol, a partir da cana-de-açúcar, tem como seu maior 
produtor o Brasil. Visando este cenário, as tecnologias vêm se desenvolvendo 
em paralelo com a criação de novas usinas produtoras por todo território 
nacional, movimentando fortemente a economia brasileira. (NUNES, 2017)

Há no Brasil indústrias produtoras de etanol e açúcar por todas as regiões. 
No entanto, a maior concentração em número de indústrias está nas regiões 
nordeste e sudeste, sendo esta última a maior produtora de etanol. Vale chamar 
a atenção aos dois estados com maior número de usinas de açúcar e etanol, que 
são em São Paulo e Minas Gerais, com 172 e 44 respectivamente. (NOVA CANA, 
2024) A Figura 8 ilustra a distribuição das usinas de açúcar e etanol por todo 
território brasileiro. 
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Figura 8 - Localização das usinas de açúcar e etanol no Brasil 

 
Fonte: CTC – NIPE (2005) 

 

As produções de cada usina giram em torno de 42 litros de etanol para 
cada tonelada de cana processada, podendo uma usina de grande porte produzir 
400.000 litros de etanol por dia. (NOVA CANA, 2024) Segundo O Instituto de 
Economia Agrícola (IEA) o Brasil produzia cerca de 29,7 bilhões de litros de 
etanol oriundos da cana-de-açúcar em 2021 e com perspectiva de chegar a 
produzir de 50 bilhões de litros por ano até 2030. 

Devido a esta alta produção de etanol e por suas propriedades de 
aumento de octanagem, atualmente utiliza-se no Brasil o etanol anidro em toda 
gasolina comercializada na proporção de 27% em volume, segundo a lei nº 9.478 
de 6 de agosto de 1997. No entanto, neste ano de 204 a Câmara dos Deputados 
pelo Projeto de Lei 528/2020, aprovou a possibilidade de elevar a proporção de 
etanol anidro na gasolina para até 35% (MORENO, 2024). 

 

2.4 Dióxido de Carbono 
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O dióxido de carbono, popularmente conhecido por gás carbônico, é 
produto da combustão completa dos compostos orgânicos. É um composto 
linear, apolar e altamente estável com apenas um único átomo de carbono e dois 
de oxigênio. A estrutura molecular dá-se pela Figura 9. 

 
Figura 9 - Estrutura molecular do CO2 

 
Fonte: ChemSpider, 2024 

 

As propriedades físico-química do dióxido de carbono estão apresentadas 
na Tabela 3. 

 
Tabela 3 - Propriedades físico-químicas do CO2 

Propriedade Físico-química Valor/Unidade 

Peso Molecular 46,07 g/mol 

Ponto de Ebulição -78,5 ºC 

Ponto de Fusão -56,6 ºC 

Temperatura Crítica 31,0 ºC 

Pressão Crítica 73,8 bar 

Calor latente de vaporização 83 cal/g 

Calor de combustão Não pertinente 

Solubilidade em água Solúvel em águas 

Fonte: Adaptado FISPQ dióxido de carbono, 2024 

 

2.5 2-Cianopiridina 
 

As propriedades físico-química da 2-cianopiridina estão apresentadas na 
Tabela 4. 
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Tabela 4 - Propriedades físico-químicas do 2CP 

Propriedade Físico-química Valor/Unidade 

Peso Molecular 104,11 g/mol 

Ponto de Ebulição 212-215 ºC 

Ponto de Fusão 24-27 ºC 

Temperatura Crítica 451,0 ºC 

Pressão Crítica Não disponível 

Calor latente de vaporização Não disponível 

Calor de combustão      Não disponível 

Solubilidade em água Solúvel em águas 

Fonte: Adaptado FISPQ 2-cianopiridina, 2024 

 

A 2-cianopiridina é um composto orgânico heterocíclico contendo um anel 
piridínico substituído por um grupo ciano (-CN) na posição 2. Sua estrutura 
química confere propriedades únicas que a tornam amplamente utilizada como 
intermediário na síntese de produtos farmacêuticos, agroquímicos e 
catalisadores. (VERIFIEDMARKET, 2025) 

No contexto da síntese de carbonato de dietila (DEC), a 2-cianopiridina 
desempenha um papel essencial como agente desidratante, facilitando a 
conversão de etanol e CO  em DEC ao promover a remoção seletiva da água 
gerada na reação. Esse efeito melhora a conversão do processo e favorece a 
seletividade do produto desejado, tornando a rota de síntese mais eficiente. (YU; 
et. al. 2020) 

 
2.6 Políticas de Mitigação e Acordos Internacionais 

 

Por volta dos últimos 200 anos, as atividades humanas tiveram forte 
impacto ambiental, principalmente com a descoberta e uso excessivo das fontes 
energéticas fósseis, resultando num desequilíbrio no ecossistema global, ou 
seja, aumentando a concentração de CO2 na atmosfera terrestre que por 
consequência desenvolveu uma aceleração no aquecimento global. 
(FALKOWSKI et. al., 2000) Com a percepção deste agravante, os diversos 
líderes mundiais em conjunto com a Organização das Nações Unidas (ONU) se 
uniram em 1972, sendo este um marco histórico, pois a Conferência das Nações 
Unidas sobre o Meio Ambiente realizado em Estocolmo (Suécia) foi o evento 
pioneiro sobre o tema, focado em discutir questões mais amplas de conservação 
e desenvolvimento sustentável, incluindo a abordagem para que as grandes 
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potências se esforçassem para conter/reduzir as emissões dos GEE, incluindo o 
CO2. (SOHN, 1973)  

A compreensão crescente do impacto do CO2 nas mudanças climáticas 
impulsionou a necessidade de ações coordenadas em nível internacional. O 
Protocolo de Quioto, adotado em 1997, foi um marco significativo ao estabelecer 
metas específicas para redução das emissões de gases de efeito estufa, com 
ênfase particular no CO2, pelos países industrializados. Esse esforço, no 
entanto, destacou os desafios de envolver todas as nações em um acordo 
vinculativo. (TARDI, 2003) 

O século XXI testemunhou o crescimento de acordos internacionais mais 
inclusivos, culminando no Acordo de Paris em 2015. Este acordo histórico 
comprometeu quase todos os países a limitar o aumento da temperatura global 
e a enfrentar os desafios impostos pelo CO2. A meta de limitar o aumento da 
temperatura a 1,5 graus Celsius exigiu uma transformação global em direção a 
uma economia de baixo carbono, reforçando a necessidade de mitigar as 
emissões de CO2 de maneira significativa. Neste Acordo foram criados os 
dezessete Objetivos de Desenvolvimento Sustentável (ODS), que visam 
combater as climáticas, erradicar a pobreza e combater desigualdade e injustiça. 
Com estas metas desenvolvidas com o prazo para até 2030. A Figura 10 ilustra 
os 17 ODS. 

 

Figura 10 - Objetivos de Desenvolvimento Sustentável 

 
Fonte: (PIMENTEL, 2022) 
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 A implementação do Acordo de Paris e o desenvolvimento subsequente 
de políticas nacionais para lidar com as emissões de CO2 destacaram a 
complexidade e a necessidade de abordagens multifacetadas com incentivos 
para energias renováveis, investimentos em tecnologias limpas e programas de 
sequestro de carbono tornaram-se elementos fundamentais nas estratégias 
nacionais para atender às metas estabelecidas. (STALLARD, 2024) 

 

2.7 Ciclo e sequestro do Carbono 
 

O ciclo do carbono é um processo complexo que descreve a circulação 
do carbono nos âmbitos geológico e biológico. Começando com a absorção de 
dióxido de carbono pelas plantas durante a fotossíntese, o carbono é incorporado 
aos tecidos orgânicos. O processo continua percorrendo a cadeia alimentar, 
transferindo o carbono entre os organismos. A respiração celular e a 
decomposição devolvem o carbono na atmosfera como CO2. O ciclo também 
inclui processos geológicos, como a formação de sedimentos e combustíveis 
fósseis, onde o carbono pode permanecer aprisionado por milhões de anos. 
(BARDGETT; FREEMAN; OSTLE, 2008) 

Com o aumento das emissões antropogênicas de CO2, o equilíbrio natural 
do ciclo do carbono foi alterado, contribuindo para o aquecimento global e 
mudanças climáticas. Nesse contexto, estratégias de sequestro de carbono 
ganharam destaque. 

Captura de carbono e estocagem, do inglês carbon capture and storage 
(CCS) termo muito utilizado quando se trata de metodologias de retirar o dióxido 
de carbono da atmosfera, focadas em remediar a saúde global. Dentro destas 
metodologias se destacam algumas como captura do CO2 diretamente do ar e a 
estocagem geológicas deste gás. A captura de carbono direta do ar (DAC, do 
inglês) é uma tecnologia muito estudada na contemporaneidade, que resulta em 
apanhar diretamente o ar atmosférico e separar o dióxido de carbono dos demais 
componentes. Atualmente, existem 19 plantas operacionais com a tecnologia 
DAC e com capacidade de captura de aproximadamente 10.000 toneladas de 
CO2 por ano. (AYELERU et. al., 2023)  

Esta tecnologia baseia-se em três passos. O primeiro destes inclui um 
ventilador que aspira o ar atmosférico localizado no interior do coletor, em 
seguida, este ar coletado passa por um filtro que também se encontra no interior 
do coletor retendo as partículas do gás carbônico. A segunda etapa, inicia-se 
quando o coletor satura, ou seja, todos os seus poros estão preenchidos de 
modo a não conseguir efetuar mais a filtragem do CO2, e então, o coletor fecha 
e eleva a temperatura para cerca de 100ºC (necessária para evaporar a água). 
E a última etapa decorre do aumento da temperatura proporcionando que o filtro 
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libere o dióxido de carbono, de modo que enfim, seja coletado, como ilustra a 
Figura 11. (OKESOLA, et. al. 2018) 

Figura 11 – Processo de dióxido de carbono via captura direta do ar 

 
Fonte: (CBINSIGHTS, 2021) 

 

Uma das demais alternativas para reduzir as concentrações de carbono 
na atmosfera é a estocagem geológica. Esta técnica é considerada 
ambientalmente amigável sendo prática operacionalmente viável para criar um 
caminho para proteger o meio ambiente, controlando o aquecimento global para 
que fique abaixo de 2 °C até o final do século XXI. Este método consiste em 
quatro etapas, sendo a captura, seguida da compressão e transporte e por fim, 
a injeção do CO2. A captura pode ser efetuada através das mais variadas 
técnicas, posteriormente, necessita comprimir este gás carbônico capturado por 
volta de 10 MPa e então, é transportado por dutos e navios para enfim injetá-lo 
em formações subterrâneas. Para aplicação deste procedimento deve-se 
realizar um estudo anterior, de modo que, as propriedades petroquímicas e 
físico-químicas permitam esta injeção sem ocasionar nenhum dano futuro. (ALI 
et. al. 2022) A Figura 12 ilustra o procedimento de estocagem geológica. 
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Figura 12 - Método de estocagem geológica de carbono 

 
Fonte: (OLIVEIRA, 2023) 

 

2.8 Mercado de gasolina e diesel no Brasil 

Com base nos dados de consumo de combustíveis no Brasil em 2023, a 
demanda potencial por carbonato de dietila (DEC) como aditivo varia conforme 
sua aplicação em gasolina e diesel. No setor de gasolina, considerando um 
consumo total de 46 bilhões de litros e uma proporção de 10% (v/v) de DEC 
(Dunn et. al.2022), a demanda anual estimada fica entre 230 milhões e 460 
milhões de litros, assumindo que entre 10% e 20% do mercado utilize gasolina 
aditivada (Folha de S. Paulo/UOL, 2024). Já para o diesel, com um consumo de 
65,5 bilhões de litros e um teor de 5% (wt) de DEC (Ramos et. al. 2022), a 
necessidade anual do aditivo alcançaria aproximadamente 1,96 bilhão de kg, o 
que equivale a cerca de 1,91 bilhão de litros, considerando a densidade do 
combustível entre 815,0 e 865,0 kg/m3 uma vez que o diesel é uma mistura de 
compostos.  

Diante desses números, a capacidade produtiva estimada das plantas 
estudadas, 414 kg/h, representa uma fração mínima desse mercado, atingindo 
apenas 0,1% da demanda nacional. Isso evidencia a necessidade de expansão 
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industrial significativa para viabilizar a inserção do DEC como um aditivo 
competitivo e sustentável no setor de combustíveis. 

Somente em três dos primeiros anos desta década o Brasil, segundo a 
Agência Nacional do Petróleo (ANP) em seus dados divulgados em 29 de 
dezembro de 2023, importou aproximadamente 43 milhões de m3 de litros de 
óleo diesel e neste mesmo período, o valor ultrapassa os 10 milhões de m3 de 
gasolina girando um capital superior a 35 milhões de dólares somados estes três 
anos. 

A Tabela 5 ilustra a quantidade em milhões de m3 de Diesel e gasolina A 
importados nos anos de 2021, 2022 e 2023. 

 
Tabela 5 – em milhões de m3 importados de Diesel e de Gasolina pelo Brasil 

 2021 2022 2023 
Diesel 14,4 15,9 14,7 

Gasolina 2,4 4,3 4,16 

Fonte: ANP adaptado, 2023 

 

Dentro destes volumes de combustíveis importados, o Brasil diversifica 
suas importações, vindouros dos mais variados países do mundo, como mostra 
a Figura 13. 

 
Figura 13 Principais fornecedores de combustíveis para o Brasil em 2023 em % 

 
 Fonte: COUTO, 2024 

 

Segundo o relatório da StoneX, o Brasil consumiu cerca de 46,2 bilhões 
de litros de gasolina, enquanto para o diesel este valor aumenta para 65,1 
bilhões de litros no ano de 2023. (NOGUEIRA, 2024) 
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Países como Índia, China, Coreia do Sul e Indonésia estão investindo 
significativamente em refinarias para aumentar sua capacidade de produção. Em 
2021, a Índia consumiu cerca de 4,65 milhões de barris diários de petróleo e 
combustíveis líquidos, enquanto a China alcançou 15,25 milhões de barris por 
dia, em um contexto de consumo global de 97,07 milhões de barris diários. O 
consumo de gasolina foi particularmente expressivo, com a Índia registrando 627 
mil barris por dia e a China, 3,22 milhões de barris por dia no mesmo período. 
(MORDOR INTELLIGENCE, 2024) 

 

2.9 Éter Metil Terc Butílico (MTBE) 
 

As propriedades físico-química do MTBE estão apresentadas na Tabela 
6. 

 
Tabela 6 - Propriedades físico-químicas do MTBE 

Propriedade Físico-química Valor/Unidade 

Peso Molecular 88,15 g/mol 

Ponto de Ebulição 55-56 ºC 

Ponto de Fusão -108,6 ºC 

Temperatura Crítica 224 ºC 

Pressão Crítica 35,9 bar 

Calor latente de vaporização Não disponível 

Calor de combustão 

Solubilidade em água 

Não disponível  

42 g/L em 20 ºC 

Fonte: Adaptado FISPQ Éter Metil Terc Butílico, 2024 

 

 O MTBE foi durante muito tempo um importante aditivo da gasolina 
automotiva, capaz de aumentar a octanagem, resultando numa combustão mais 
limpa e reduzindo as emissões após a queima deste combustível. Outro fator 
que impulsionou a produção deste composto oxigenado foi a substituição de 
aditivos anteriormente utilizados, que possuíam altos índices de chumbo. Devido 
o chumbo ser altamente tóxico ao meio ambiente e aos seres humanos, o MTBE 
era considerado um substituto ambientalmente melhor. Assim, o MTBE foi 
utilizado nos Estados Unidos da América no período de 1979 a 2006. (NATIONAL 
SCIENCE ANS TECHNOLOGY COUNCIL 1997) Com produção de 3 bilhões de 
barris por ano, em 2000 nos EUA, segundo Department of Energy, 2000. 
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 Este novo aditivo de combustíveis foi também muito consumido no 
mercado brasileiro, contudo o Estado brasileiro se antecipou as grandes 
potências mundiais ao banir o MTBE em seu território desde 1996 (Brasil, 1996) 
pois, embora o MTBE seja menos poluente e prejudicial ao ecossistema ao 
comparar com os compostos com chumbo (com potencial cancerígeno, por 
exemplo), este composto não é considerado um componente verde, ou seja, 
também tem sua toxicidade elevada, principalmente ao entrar em contato com 
águas e solos. E, portanto, alguns estados dos EUA a partir de 1999 começaram 
a banir este aditivo e trocar por etanol, conforme McCarthy ae Tiemann, 2006, 
exatamente como é feito até os dias atuais no Brasil.  

 Em 1994, aproximadamente 42.000 litros de gasolina foram liberados em 
um aquífero raso devido a uma falha em um tanque de armazenamento de 
combustível em Ronan, Montana. Oito anos após o incidente, foram detectados 
MTBE (éter metil-terc-butílico) e TBA (álcool terc-butílico) na área afetada 
(LOUSTAUNAU, 2003). Foram também reportadas concentrações 
extremamente elevadas de MTBE em águas subterrâneas; por exemplo, 
detectou-se uma concentração de 185 mg L ¹ de MTBE a cerca de 5 km de 
Leuna, Saxônia-Anhalt (KOLB e PUTTMAN, 2006a; KOLB e PUTTMAN, 2006b). 
Squillace et al. (1996) relataram que, entre 1993 e 1994, o MTBE foi o segundo 
composto mais frequentemente detectado em um estudo com 60 áreas urbanas 
nos EUA. Em águas subterrâneas contaminadas com MTBE, é comum a 
presença de compostos BTEX (benzeno, tolueno, etilbenzeno e xilenos) 
(HAPPEL et al., 1998). A alta frequência de detecção de MTBE em águas 
potáveis levou à sua proibição na Califórnia (Brenda et al., MTBE em águas 
potáveis levou à sua proibição na Califórnia (Brenda et al., 2007), destinando-se 
muitos recursos financeiros para a recuperação das áreas contaminadas. 

 Apesar de movimentos importantes no sentido da não utilização do MTBE 
como aditivo de gasolina no mercado interno norte-americano, a produção e o 
consumo deste componente tendem a crescer na escala global. De acordo com 
um analista da Verified Market Research, o mercado de MTBE deve alcançar um 
valor estimado de US$ 23,48 bilhões até 2031, superando os US$ 17,29 bilhões 
previstos para 2024. Seguindo o mercado de gasolina que, segundo a 
Administração de Informação de Energia dos Estados Unidos (EIA), o consumo 
deste combustível deve crescer para 28,7 milhões de barris por dia até 2025. 
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Figura 14 - Perspectiva de mercado do MTBE 

 

Fonte: Verified market research, 2024 

 

 Além disso, a indústria petroquímica da América do Norte, com destaque 
para os Estados Unidos – dominante no mercado mundial, tem registrado um 
crescimento expressivo, resultando em um aumento na produção e exportação 
de MTBE. Dados da American Fuel & Petrochemical Manufacturers (AFPM) 
mostram que, em 2018, as exportações petroquímicas dos EUA atingiram um 
recorde de US$ 30 bilhões, com o MTBE desempenhando um papel relevante. 
O crescimento na capacidade produtiva e nas exportações está contribuindo 
para o avanço do mercado de MTBE na região. Com um aumento de mercado 
consumidor previsto de 6,00% até 2029, como mostra a Figura 15. 
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Figura 15 - Aumento de mercado previsto do MTBE até 2029 

 
Fonte: Mordor Intelligencce, 2024 

 

A região da Ásia-Pacífico está crescendo exponencialmente, 
impulsionada pela crescente demanda por gasolina, que eleva o consumo de 
MTBE na região. A disponibilidade abundante de MTBE como uma matéria-prima 
acessível e sua atratividade como substituto para compostos aromáticos na 
gasolina têm acelerado ainda mais esse crescimento.  

Diversos projetos em andamento destacam os esforços de expansão na 
região, como a segunda fase do projeto petroquímico da S-Oil Corp. em Ulsan, 
Coreia do Sul, e o investimento de US$ 4 bilhões para modernização das 
instalações da Pertamina Balikpapan, na Indonésia. Na Índia, a Nayara Energy 
está finalizando a ampliação de uma planta de MTBE com capacidade de 
200.000 toneladas em Vadinar, Gujarat. Além disso, a parceria de US$ 44 bilhões 
entre a Arábia Saudita e a Índia para uma refinaria e projeto petroquímico na 
costa oeste de Maharashtra, bem como o investimento da Saudi Aramco em uma 
refinaria e instalação petroquímica na província de Zhejiang, China, são 
exemplos de iniciativas que devem impulsionar ainda mais o mercado na região. 
(VERIFED MARKET RESEARCH, 2024) E para corroborar o elevado consumo 
de MTBE pelo leste asiático, a Figura 16, ilustra o consumo e crescimento de 
mercado ao redor do globo terrestre. 
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Figura 16 - Mercado mundial consumidor de MTBE 

 
Fonte: Mordor Intelligencce, 2024 

 

 

2.10 Éter Etil Terc Butílico (ETBE) 
 

As propriedades físico-química do Éter etil terc butílico estão 
apresentadas na Tabela 7. 

 
Tabela 7 - Propriedades físico-químicas do Éter etil terc butílico 

Propriedade Físico-química Valor/Unidade 

Peso Molecular 102,17 g/mol 

Ponto de Ebulição ~66,9 ºC 

Ponto de Fusão Não disponível 

Temperatura Crítica Não disponível 

Pressão Crítica Não disponível 

Calor latente de vaporização Não disponível 

Calor de combustão 

Solubilidade em água 

Não disponível  

2,3 g/L em 20 ºC 

Fonte: Adaptado FISPQ Éter Metil Terc Butílico, 2024 
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 Embora seja proibido o mercado interno brasileiro, a empresa Braskem, 
possui uma planta produtora de ETBE, que é voltada somente para exportação 
com a Europa e Leste Asiático como seus principais clientes. Esta planta gera 
ETBE utilizando a rota a partir de etanol e isobuteno, localizada no Polo de 
Camaçari - BA. Em 2021, a Braskem investiu cerca de R$ 5 milhões, de modo a 
duplicar sua produção de ETBE. Segundo a própria empresa para cada tonelada 
de ETBE produzida, evita a emissão de 847 kg de CO2 ao comparar com a 
mesma tonelada produzida de MTBE. (BRASKEM, 2021)  

 O ETBE apresenta certas vantagens ambientais em comparação com o 
MTBE, principalmente no que se refere a menores emissões de formaldeído, 
óxidos de enxofre (SOₓ), hidrocarbonetos e metano. Contudo, o ETBE não 
apresenta benefícios semelhantes em relação ao MTBE quando se trata de 
emissões de partículas, dióxido de nitrogênio (NO ), acetaldeídos e amônia, 
áreas nas quais o MTBE pode demonstrar melhor desempenho, segundo 
Agriculture for Chemical and Energy (2006). 

 Focando no meio ambiente, o ETBE provou ser mais ambientalmente 
amigável em comparação ao MTBE, pois é o ETBE que possui menor 
solubilidade em água em comparação ao MTBE, o que representa uma 
vantagem significativa ao reduzir os riscos de contaminação dos sistemas de 
águas subterrâneas que o MTBE acarreta. O ETBE apresenta menor propensão 
para dessorver da fase sólida do solo para as águas subterrâneas, limitando, 
assim, sua migração a distâncias mais curtas em casos de derramamento. 
(YUAN, 2006)  

 Além disso, um fator crítico a considerar é a capacidade de transformação 
microbiana e a biodegradação do ETBE. A detecção de MTBE em águas 
subterrâneas e superficiais ilustra que, ao adicionar produtos químicos à 
gasolina que resistem à biodegradação, como o MTBE, consequências 
ambientais adversas podem surgir (ULRICH, 2004). Dessa forma, compreender 
a biodegradabilidade do ETBE é essencial para avaliar seu impacto ambiental, 
uma vez que apenas a biodegradação completa assegura a remoção efetiva 
desses compostos. Tanto o MTBE quanto o ETBE são reconhecidos como 
substâncias com baixa biodegradabilidade conforme, Environmental Restoration 
Technology Transfer, 2006, tanto em condições aeróbias quanto anaeróbias.  

 Focando no mercado internacional de ETBE que, em 2023, alcançou um 
valor de US$ 5,91 bilhões. Segundo o IMARC Group, espera-se que esse 
mercado atinja US$ 12,11 bilhões até 2032, registrando um crescimento anual 
composto (CAGR) de 8,30% no período de 2023 a 2032. Atualmente, a Europa 
e a América do Norte lideram o consumo global de ETBE. De maneira 
semelhante, segundo a Acumen Research and Consulting, o mercado de ETBE 
girou um capital de 6 bilhões de dólares, com perspectiva de aumento para 14,3 
bilhões de dólares até 2032, conforme ilustra a Figura 17. 
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Figura 17 - Perspectiva de mercado do ETBE em bilhões de dólares 

 
Fonte: Acumen Research and Consulting, 2024 

 

 O consumo de ETBE é predominante nos países da Europa Ocidental, 
mas a demanda no Japão tem mostrado crescimento significativo devido às 
regulamentações relacionadas aos biocombustíveis. O mercado global de ETBE 
está projetado para crescer a uma taxa anual de 4%, com os países da União 
Europeia e o Japão liderando esse crescimento.  

O Japão, em particular, deverá apresentar o maior aumento na demanda 
por ETBE, enquanto o mercado europeu deve desacelerar, levando a um 
aumento nas exportações para atender às necessidades do mercado japonês.  

 

 
Figura 18 - Consumo de ETBE no Japão em milhões de litros por ano 

 
Fonte: Statista, 2021  
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3. MODELOS TERMODINÂMICOS 
 

Como um dos objetivos é a simulação do desenvolvimento de uma planta 
produtora de DEC, o(s) modelo(s) termodinâmico(s) são fundamentais para 
maior rigor e aproximação com a realidade. De tal forma que estes modelos 
determinam a idealidade ou realidade do sistema, e assim deve-se escolher com 
cautela e precisão qual modelo é crucial para validação da simulação. Um 
modelo termodinâmico é uma representação matemática ou física que descreve 
o comportamento de sistemas termodinâmicos em diferentes condições de 
temperatura, pressão e volume. Uma escolha mal efetuada pode ocasionar 
diversos perigos e danos em caso de retirar o projeto do papel, isto é, construção 
da planta. Devido as características dos compostos no sistema, e também pelas 
condições operacionais dos equipamentos, foram utilizados na simulação três 
modelos termodinâmicos distintos, sendo eles, SR-Polar, Peng-Robinson e 
NRTL. 

 

3.1 SR-POLAR 
 

O método de propriedade SR-POLAR (utilizado principalmente na etapa 
reacional da simulação) é baseado na equação de estado modelo de 
Schwarzentruber and Renon, que por sua vez é uma extensão da equação de 
estado de Redlich-Kwong-Soave que pode ser aplicada a componentes não 
polares e altamente polares e deve ser utilizado em altas temperaturas e 
pressões. Ele requer parâmetros polares para componentes polares e 
parâmetros binários para modelagem precisa de equilíbrio de fase, embora eles 
possam ser estimados se não forem fornecidos. O SR-POLAR oferece uma 
alternativa aos métodos de coeficiente de atividade, como o WILSON, para 
modelagem de sistemas não ideais. 

 

3.2 Equação de estado Peng-Robinson 
 

As equações que definem o modelo termodinâmico de Redlich-Kwong 
estão dispostas abaixo. 

 

 

 

(4) 
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 Sendo P a pressão do sistema, T a temperatura do sistema, R a constante 
universal dos gases, V o volume molar do sistema. Os parâmetros “a” e “b” 
podem ser definidos de acordo com as equações 5 a 8. 

 

 

(5) 

 

 

 

(6) 

 

 

 

(7) 

 

 

 

(8) 

 

Sendo Tc a temperatura crítica, Pc a pressão crítica e xi a fração de vapor 
do componente i.  

Para esse método, também foi necessário calcular a solubilidade de 
gases supercríticos (ou incondensáveis) utilizando a lei de Henry. Nesse sistema, 
foram considerados o CO2 como componente de Henry. 

 

3.3 Modelo NRTL 
 

O modelo termodinâmico NRTL (Non-Random Two Liquid) deve ser 
utilizado principalmente em sistemas que apresentam interações não ideais 
entre os componentes, especialmente em misturas líquidas com comportamento 
de fase líquido-líquido ou líquido-vapor. O NRTL é indicado para sistemas em 
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que há forças intermoleculares significativas, como interações de hidrogênio, e 
é eficaz para prever equilíbrios de fases em misturas complexas. (SILVA; 
MELLO; PIRES; DANTAS, 2022) Comumente utilizado em condições mais 
brandas, como em pressões abaixo de 10 bar. 

Esse modelo é amplamente utilizado para misturas com grandes 
diferenças de polaridade entre os componentes ou para sistemas com diferentes 
forças intermoleculares. 

 

 

 

(9) 

Onde: 

 : Energia de Gibbs em excesso (energia associada à não idealidade 
do sistema); 

 R: Constante universal dos gases; 

 T: Temperatura; 

 : Fração molar do componente i; 

 : Parâmetro de interação entre o componente i e o componente j, 
relacionado à diferença de energia entre as interações i−i; i−j; j−i; j−j; 

 =exp ) Fator de não aleatoriedade (que inclui o parâmetro de 
interação ); 

 

O parâmetro  é frequentemente expresso como uma função linear da 
temperatura: 

 

 

 

(10) 

 

Onde  e  são os parâmetros de energia de Gibbs molares parciais dos 
componentes i e j, respectivamente, e  é a diferença de energia entre as 
interações i−ji-ji−j.  
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Para calcular os coeficientes de atividade, o modelo NRTL 
multicomponente propõe a equação abaixo: 

 

 
(11) 

 

 

Para sistemas fortemente não ideais, o modelo NRTL pode fornecer uma 
boa representação dos dados experimentais (Sena, 2014).  
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4. METODOLOGIA 
 

4.1 Simulação das Plantas Produtoras de DEC 
 

Nesta dissertação, foram investigadas diferentes estratégias de produção 
de DEC partindo de uma planta básica baseada no estudo de Yu et al (2020), 
descrita nesta seção. A planta foi simulada através do software Aspen Plus v12.1. 
Adotou-se o SR-Polar como modelo termondinâmico para a etapa reacional. Em 
seguida, adicionaram-se todos os compostos participantes da reação de 
carbonilação oxidativa do etanol, conforme descrito na Figurar 19, a saber: etanol 
(EtOH), dióxido de carbono (CO2), carbonato de dietila (DEC), 2-cianopiridina 
(2CP), água (H2O), amônia (NH3), picolinamida (2-PA), picolinimidato de etila 
(EPI), picolinato de etila (EP), carbamato de etila (EC). 

 
Figura 19 - Alimentação dos componentes no Aspen Plus v12.1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Para definir algumas propriedades que ainda não foram determinadas no 
software, é necessário selecionar cada componente individualmente e clicar em 
"User Defined." O exemplo a seguir será ilustrado com o composto DEC. 

Clica-se em “Next>” e depois em “Define molecule by its connectivity”, na 
aba “Structure and Functional Group” e por fim em “Calculate Bonds”. Ao realizar 
esta etapa com todos os componentes adicionados ao sistema, é necessário 
adicionar os dados para que o programa avance normalmente, conforme a 
Figura 20 a seguir. 
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Figura 20 - Propriedades dos compostos no sistema produtor de DEC 

Fonte: O autor, 2025 
 

As células vazias podem ser complementadas com a adição de valores 
da literatura, proporcionando mais dados para que assim a simulação ocorra sem 
limitações. É necessário registrar o dióxido de carbono como componente de 
Henry. 

Com base no fluxograma proposto por Yu, et.al. (2020), foram definidos 
dois fluxogramas principais que se diferenciam principalmente quanto ao arranjo 
de duas destiladoras, de modo a simular os casos sem integração energética 
(planta 1) e com integração energética (planta 2). As plantas obtidas bem como 
os resultados de simulação serão apresentados no próximo capítulo. Na planta 
1, os condensadores e refervedores seguem o padrão convencional e estão 
acoplados às colunas de destilação. Na planta 2, estes trocadores de calor estão 
desacoplados das colunas, permitindo a integração energética dos mesmos. 
Este desacoplamento requer a inserção de tanques flash para a obtenção de 
condensado e refluxo para as colunas; permitindo, futuramente, a integração 
energética dos mesmos. Este desacoplamento requer a inserção de tanques 
flash para a obtenção de condensado e refluxo para as colunas; assim, no 
ambiente de simulação, estes tanques flash atuam como condensador parcial. 
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As separações entre refluxo e correntes de processos foram realizadas com 
auxílio da ferramenta Split, do próprio Aspen Plus. 

As simulações consideraram reator alimentado com 4 kmol/h de 2-
cianopiridina, 10 kmol/h de etanol e 5 kmol/h de dióxido de carbono, passando 
as correntes líquidas (2-cianopiridina e etanol) por trocadores de calor até a 
temperatura reacional de 150 ºC. As reações descritas na Tabela 8 foram 
incluídas no bloco de reação, bem como os parâmetros cinéticos apresentados 
na Tabela 9. O reator escolhido foi do tipo PFR (RPLUG) com 20 tubos de uma 
polegada de diâmetro e 5 metros de comprimento, com o catalisador dióxido de 
Cério (CeO2) com densidade de 7130 kg/m3 e porosidade de 0,4, conforme 
Ramos et. al. (2022) e Hardt, Santos, Corazza (2023). O modelo termodinâmico 
do reator foi o SR-Polar, devido às condições operacionais. 

 
Tabela 8 - Reações de síntese direta de DEC a partir de etanol e CO2 

2 EtOH + CO2    DEC + H2O (12) 

  

H2O + DEC    2 EtOH + CO2 (13) 

  

2CP + H2O    2PA (14) 

  

2CP + EtOH    EPI (15) 

  

2PA + EtOH    EP + NH3 (16) 

  

EP + NH3    2PA + EtOH (17) 

  

DEC + 2PA    EC + EP (18) 

  

EC + EP    DEC + 2PA (19) 
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EPI + H2O    EP + NH3 (20) 

Fonte: Adaptado (Yu et al., 2020; Giram et al., 2018)  

 
Tabela 9 - Equações cinéticas para produzir DEC a partir de etanol e CO2 

Equações cinéticas  
(kJ/kmol) 

 
(kmol/kgcat.s) 

 

 150,163 4.608*  (21) 

 

125,359 5.550*  (22) 

 258 7.048 (23) 

 15,259 3.851*  (24) 

 6,919 2.151*  (25) 

 1,937 8.726 (26) 

 69,837 7.133*  (27) 

 12,915 3.133*  (28) 

 14,952 1.114*  (29) 

Fonte: Adaptado (Yu et al., 2020; Giram et al., 2018) 

 

A corrente de saída do reator é direcionada para um trocador de calor, 
onde é resfriada para 130 ºC antes de entrar no primeiro tanque flash. Nesse 
tanque, o excesso de CO  é separado da corrente rica em carbonato de dietila 
(DEC), sob condições operacionais de 49 bar e 130 ºC. A fração de vapor 
resultante, predominantemente CO , é reciclada através de um compressor que 
eleva a pressão para 50 bar, a mesma pressão utilizada no reator. 

A fração líquida, após a separação inicial, passa por uma válvula de 
expansão, onde a pressão é aliviada para 5 bar. Esse alívio provoca a 
vaporização do CO  dissolvido, permitindo sua separação. A corrente rica em 
DEC segue para um segundo tanque flash, operando a 5 bar e 110 ºC. A 
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separação gasosa aqui segue o mesmo princípio do primeiro flash, com o CO  
sendo removido na fase vapor. 

Entretanto, como a pressão do CO  é inferior a 50 bar após o segundo 
flash, o gás precisa ser comprimido em três estágios, de modo que, cada 
compressor eleve a pressão de entrada em até três vezes, seguindo a equação 
31. Entre cada estágio de compressão, a corrente passa por trocadores de calor 
para reduzir a temperatura para 25 ºC. 

. 

 

  3 =     (30) 

 

Onde; 

Pout é a pressão de saída do compressor; 

Pin é a pressão de entrada no compressor; 

O valor 3 é uma convenção e comumente utilizado na indústria evitando 
sobrecarregar os compressores e reduzindo suas respectivas energias 
requeridas.  

 Desta forma, a corrente de topo da saída do flash inicialmente de 4,41 bar, 
passa por um compressor, que eleva a pressão para 12 bar, posteriormente por 
um novo compressor que pressuriza a corrente para 36 bar e por fim, um último 
compressor para que a pressão se iguale a 50 bar que é a pressão reacional. 
Entre estes compressores, há um trocador de calor que resfria os fluidos para 25 
ºC, desde que o fluido permaneça na fase gasosa. 

A corrente líquida do segundo tanque flash, com 4,41 bar de pressão e 
110 ºC segue para a primeira destiladora. 

A planta 2 que possui o desacoplamento dos trocadores de calor das 
colunas de destilação requer a inserção de tanques flash para a obtenção de 
condensado e refluxo para as colunas; assim, no ambiente de simulação, estes 
tanques flash atuam como condensadores parciais. As separações entre refluxo 
e correntes de processos foram realizadas com auxílio da ferramenta Split, do 
próprio Aspen Plus. 

Na primeira destiladora da planta 1, incluem-se um refervedor do tipo 
kettle e no topo um condensador parcial. A corrente de topo encontra-se a 67,77 
ºC e a 1 bar, enquanto a corrente rica em DEC (de fundo) segue sob pressão 
atmosférica e 141,16 ºC para a segunda destiladora. 
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  A segunda destiladora, com condensador total e refervedor do tipo kettle, 
da planta de produção de DEC é operada num vácuo de 0,6 bar com saída de 
topo, que é rica em DEC com uma pureza acima de 99% em mol, em 110,44ºC 
e de fundo 248,68 ºC. Esta coluna é operada em baixa pressão para favorecer a 
separação dos compostos DEC e 2-PA. Vale ressaltar que para a segunda 
coluna de destilação foi aplicado o modelo termodinâmico NRTL, devido aos 
compostos presentes, pela baixa pressão e temperaturas moderadas. 

 A segunda planta segue as mesmas condições da planta 1 até a 
alimentação da primeira destiladora. Especificamente, as destiladoras da planta 
2 foram definidas como duas absorvedoras equipadas com os trocadores de 
calor (refervedor e condensador) separadamente.  

A partir disto, a corrente de topo da destiladora de separação de DEC e 
etanol, tem pressão atmosférica e 79,77 ºC encaminhando para um trocador de 
calor com o intuito de manter a mesma temperatura de saída da corrente de topo 
da planta 1, ou seja, resfriando a corrente até 67,77 ºC seguindo para um tanque 
flash adiabático e com pressão atmosférica que simula um condensador parcial, 
de modo a retirar todo a fase gasosa predominantemente por gás carbônico. E 
por fim, adicionou um “FSplit” com 0,38 da vazão total seguindo como corrente 
de processo com a finalidade de separar as correntes, ou seja, com 38% da 
vazão total seguindo como corrente de processo enquanto a outra corrente é a 
de refluxo.  

 A corrente de fundo da destiladora de número um segue também sob 
pressão de 1 bar e uma temperatura de 114,89 ºC. De maneira similar ao topo, 
esta corrente segue para um trocador de calor que eleva sua temperatura para 
141,89 ºC. Passando por um no FSplit com 0,74 da vazão de entrada sendo a 
corrente de processo, com o restante retornando para a destiladora. 

A corrente de fundo de processo, segue por uma válvula para que desta 
forma, a pressão passe de 1 bar para um vácuo de 0,6 bar. Desta maneira, a 
corrente de topo desta segunda absorvedora (destiladora) está a 109,33 ºC e 
nos mesmos 0,6 bar de pressão. Seguido por um trocador de calor (condensador 
total) baixando a temperatura para 108,36 ºC, e dividindo a corrente em duas por 
outro FSplit, com 0,97 da vazão para a corrente de processo, com o restante 
retornando para a destiladora. Por fim, a corrente de processo (rica em DEC, 
com 96,88% de pureza) é resfriada para 25 ºC para tancagem. 

 Enquanto isto, a corrente de fundo possui 178,81 ºC no mesmo vácuo, 
sendo aquecida para 247,73 ºC, seguindo para separação de corrente, com 0,39 
continuando o processo, que por fim, é resfriada para 25 ºC. 

 Quanto às utilidades, foram escolhidas algumas das opções disponíveis 
no próprio Aspen Plus v12, que já contemplam custos associados, facilitando 
assim a análise econômica realizada posteriormente.  
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 A primeira utilidade adicionada foi o vapor, com maior temperatura dentro 
das possíveis para que pudesse se adequar ao sistema. O vapor escolhido foi 
do “HP Steam” que significa “High Pressure Steam” que possui temperatura de 
entrada em 250 ºC e saída em 249 ºC, entrando vapor e saindo líquido saturado. 
Embora a temperatura mais elevada das plantas seja de aproximadamente 
248ºC, ainda assim optou-se pela escolha desta utilidade quente por 
conveniência. O custo deste vapor é dado automaticamente pelo software com 
um “Energy Price” igual a 1,0467*10^-8 $/cal, isto é, dólares por caloria 
necessária para a troca térmica. Para uma análise de carbono da planta, na aba 
“Carbon Tracking” acionou-se o cálculo de emissão de CO2, considerando a base 
de dados “US-EPA-Rule-E9-5711”, gerado a partir de gás natural, fonte mais 
renovável disponível pelo software, com uma eficiência de 0,85. 

 A utilidade de número dois foi a “Cooling Water”, ou seja, água de torre de 
resfriamento, também uma das sugestões do próprio Aspen Plus. Considerou-
se o custo equivalente a 8,87602*^-10 $/cal. Esta água de resfriamento é gerada 
e mantém após resfriamento em um bar de pressão, contudo a temperatura de 
entrada é de 20 ºC e a de saída é de 25 ºC. De modo similar ao vapor, o banco 
de dados para o cálculo da emissão de CO2 é “US-EPA-Rule-E9-5711”, gerado 
a partir do gás natural, entretanto seu fator de eficiência é igual a 1. 

 Para o funcionamento das plantas também considerou-se a eletricidade 
como a utilidade de número três, empregada no funcionamento de todas as 
bombas e compressores de cada uma das quatro plantas desenvolvidas. O custo 
desta utilidade é gerado automaticamente, e equivale a 0,0775 dólares por kWh. 
E para determinar as emissões de CO2 das plantas adicionou-se a mesma fonte 
de dados e de origem citada anteriormente, com uma eficiência igual a 0,58 
conforme sugestão do simulador. 

  

4.2 Integração Energética 
 

Para a realização da integração energética foi utilizado o software 
Ferramenta Informática de Integração Energética de Processos Industriais 
(FI2EPI) desenvolvido na Universidade de Lisboa. (Pereira, Fernandes, Matos; 
2016) A Figura 21 ilustra a tela de abertura do FI2EPI. 
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Figura 21 – Página inicial do FI2EPI 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Com base em dados de vazão mássica, capacidade calorífica e 
temperaturas de entrada e saída de cada corrente de processo, a ferramenta 
permite avaliar a quantidade de energia disponível e as oportunidades de 
integração energética. Ao inserir esses dados, o software, através da geração da 
Curva Composta, identifica automaticamente a quantidade mínima de utilidades 
necessárias para maximizar o aproveitamento da energia disponível no sistema, 
independentemente do arranjo físico das correntes em cada trocador de calor. 

Para as simulações, foram consideradas as seguintes utilidades e suas 
condições operacionais: água de torre com temperatura de entrada de 18 ºC e 
saída a 40 ºC, vapor d'água a 260 ºC, considerando apenas a mudança de fase, 
(única definição possível dentro do software) e além disso inclui-se a eletricidade 
como utilidade, necessária para o funcionamento de bombas e compressores 
nas simulações envolvendo o Aspen Plus. Porém, como bombas e 
compressores não participam diretamente na integração energética, 
desconsiderou-se a eletricidade no balanço energético e na análise via FI2EPI. 

Após a realização das integrações energéticas, com o arranjo otimizado 
de cada trocador de calor devidamente definido, o processo foi simulado 
novamente no software Aspen Plus. A partir disso, foram projetadas duas novas 
configurações de plantas para a produção de carbonato de dietila (DEC). A 
primeira configuração, denominada Planta 3, corresponde à Planta 1 com a 
aplicação da integração energética, no entanto, sem a inclusão dos 
condensadores e refervedores no esquema de integração. A segunda 
configuração, Planta 4, representa a Planta 2 com a integração energética 
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completa, incorporando os trocadores de calor das colunas de destilação ao 
sistema de integração, promovendo uma maior eficiência energética ao 
processo. 

Essa abordagem permite a otimização do uso da energia disponível, 
minimizando o consumo de utilidades externas e aumentando a eficiência geral 
do sistema. 

 

4.3 Análise do Ciclo de Vida (ACV) 
 

Para a análise de ciclo de vida (ACV), utilizou-se o software OpenLCA 2.0, 
versão gratuita, com os bancos de dados Agribalyse e Ecoinvent. Os dados 
alimentados na ACV foram extraídos diretamente das simulações realizadas no 
Aspen Plus, considerando as quantidades de compostos químicos de entrada e 
saída (em kg/h), assim como as utilidades requeridas para os processos. Os 
inputs utilizados na ACV foram os seguintes: 

 

 Carbon dioxide, liquid {RE}| market for | Cut-off, S – Copiado de Ecoinvent 
– RER 

 Electricity, medium voltage {BR}| Cut-off, S – Copiado de Ecoinvent – BR 

 Heat, steam, in Chemical industry {RER}| market for heat, from steam, in 
chemical industry | Cut-off, S – Copiado de Ecoinvent – RER 

 Ethanol, 95% in H2O, from sugarcane molasses, at sugar refinery/BR U 

 Water, deionised, from tap water, at user {RoW}| market for water, 
deionised, from tap water, at user | Cut-off, S – Copiado de Ecoinvent 

 

Esses insumos representam as utilidades e reagentes utilizados nas 
plantas simuladas, permitindo a avaliação ambiental do processo de produção 
de DEC. 

Utilizou-se o método Painel Intergovernamental sobre Mudança do Clima 
(IPCC) 2021 para a estimativa da pegada de carbono (FC), uma métrica 
amplamente reconhecida para quantificar as emissões de gases de efeito estufa 
ao longo do ciclo de vida de um processo ou produto. Esse método é essencial 
para avaliar o impacto potencial dessas emissões sobre as mudanças climáticas, 
fornecendo uma visão detalhada de como as variações nas concentrações 
atmosféricas desses gases podem amplificar ou mitigar o aquecimento global 
em diferentes horizontes temporais (curto, médio e longo prazo). Dessa maneira, 
o cálculo da FC auxilia na previsão e gestão dos impactos ambientais ao longo 
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do tempo, oferecendo uma base sólida para a criação de estratégias mais 
eficientes de mitigação das mudanças climáticas (JUNGBLUTH, 2024). 

As simulações realizadas basearam-se na produção de 1 kg de carbonato 
de dietila (DEC), considerando a planta localizada no Brasil, proporcionando 
dados realistas para a análise ambiental. 
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5. Resultados e Discussões da Simulação 
 

5.1 Simulação das plantas produtoras de DEC 
 

Para fins de verificação e confirmação dos dados alimentados ao Aspen 
Plus v12 efetuou uma comparação dos dados de Ramos et.al. (2022), com reator 
RPlug com um único tubo de uma polegada de diâmetro e variando o 
comprimento do reator de 0 a 200 metros e com modelo termodinâmico NRTL. 
O comparativo da conversão do etanol em percentagem molar é ilustrado na 
Figura 23. 

 
Figura 22 - Veracidade da simulação com a literatura 

Fonte: O autor, 2025 

 

Observa-se uma boa concordância entre os resultados das simulações 
deste trabalho e as simulações do estudo de Ramos et.al. (2022), para as 
diferentes temperaturas e comprimento de reator. Estabeleceu-se para as 
plantas estudadas neste trabalho um reator de 5 metros, com 20 tubos de 1 
polegada de diâmetro cada. 

De acordo com a Figura 24, a reação não ocorre em pressão atmosférica 
e as pressões avaliadas pouco interferem na conversão do etanol. Entretanto 
seu ponto de máximo está em 165ºC, nas pressões de 150, 200 e 250 bar, 
produzindo 4,26kmol/h de DEC, com uma conversão ultrapassando os 90% do 
etanol. Para uma alimentação de CO2, etanol, e 2CP, de 15 kmol/h, 10 kmol/h, 5 
kmol/h respectivamente, utilizando o modelo termodinâmico NRTL. Estes 
resultados também estão em boa concordância com os estudos de simulação 
apresentados por Ramos et.al. (2022). 
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Figura 23 - Condições operacionais do reator em função da conversão do etanol 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Contudo, foi escolhido o modelo termodinâmico SR-Polar, devido as 
elevadas pressões de operação do reator (acima dos 10 bar) e das propriedades 
dos compostos, recomendação do próprio Methods Assistent do Aspen Plus e 
de livros como o Smith (2007).  

Dentre as pressões estudadas, observou-se que a pressão mínima para 
ocorrência de reação é de 50 bar. A partir disto, fixou-se a pressão em 50 bar e 
variou-se a temperatura entre 25 ºC e 250 ºC, visando maior produção de DEC, 
e o resultado é a Figura 25. 

 
Figura 24 - Produção de DEC variando a temperatura 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

É perceptível que a temperatura por volta de 150 ºC se aproxima do ponto 
de máximo na produção do DEC. E após os 180 ºC a reação nesta pressão 
fixada deixa de acontecer, conforme o modelo termodinâmico NRTL. 



60 
 

 

 

 

O comportamento das fases ao longo do reator pode ser analisado na 
Figura 26, que resume as curvas de bolha e de orvalho para misturas do sistema 
reacional, para diferentes tamanhos de reator, variando em meio metro, do zero 
até finalizar seu comprimento final de 5 metros. É notório que, antes da reação 
iniciar-se, o diagrama de fases difere-se muito ao comparar com a reação a partir 
do primeiro meio metro do reator. Isto ocorre pela mudança drástica das 
propriedades do sistema, e aumento do número de compostos existentes no 
interior do reator. E para maior clareza, a Figura 27 ilustra cada diagrama de 
fases separadamente. 

 
Figura 25 - Gráfico de fases ao longo do reator. 

Fonte: O autor, 2025 

 
Figura 26 - Diagrama de fases ao longo do reator separadamente 

Fonte: O autor, 2025 
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Com base nas Figuras 26 e 27, é perceptível que conforme há a variação 
da pressão no sistema as propriedades das fases analisadas pouco se alteram. 
Isto decorre da alta estabilidade do CO2, que por ser utilizado como reagente 
tende a resultar em baixos rendimentos devido a termodinâmica do equilíbrio ser 
desfavorável. Isto quer dizer que, conforme há a produção de água no sistema, 
ocorre a hidrólise do DEC, de modo que a reação retorna no sentido inverso, 
gerando novamente etanol e dióxido de carbono. Isto se explica pela maior 
estabilidade do CO2 em comparação aos demais compostos. Desta forma, 
adiciona-se a 2-cianopiridina para reagir com a água gerada deslocando o 
equilíbrio reacional no sentido direto. 

Analisando todos estes dados, foram fixadas as condições operacionais 
do reator em 50 bar (pressão mínima para ocorrência de reação) e 150 ºC de 
temperatura, pois é nesta temperatura o ponto de máximo da produção de DEC 
nesta pressão de 50 bar. 

Com a etapa reacional definida, o passo seguinte foi criar o fluxograma da 
planta produtora de DEC, com base no fluxograma proposto por Yu, et. al. 
(2020). Desta forma, elaborou-se o diagrama de blocos apresentado na Figura 
28. 

 
Figura 27 - Diagrama de blocos da planta produtora de DEC 

 
Fonte: O autor, 2025 
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 Em seguida, retornando ao Aspen Plus criou-se a primeira planta 
produtora de DEC desse projeto (planta 1), na qual observou-se excesso tanto 
de 2-cianopiridina quanto de dióxido de carbono ao seguir os valores de 
alimentação propostos por Ramos et. al. (2022). Optou-se por realizar reciclo 
das correntes de vapor, ou de topo, dos dois tanques flash visando maior 
economia, ou seja, menor valor na alimentação dos reagentes, e desta forma, 
por tentativa e erro decidiu-se que as correntes de alimentação da 2-CP e CO2 

devem ser 4 kmol/h e 5 kmol/h respectivamente, mantendo os 10 kmol/h de 
etanol.  

Aplicando-se os reciclos na planta produtora de DEC e mantendo-se o 
reator operando a 150 ºC e a 50 bar, observou-se um pequeno declínio na 
produção de DEC de 4,25 para 4,15 kmol/h, uma redução menor que 2,5%, 
contudo houve uma diminuição de 20% na alimentação da 2-ciaonopiridina e de 
67% na aplicação de CO2 na planta 1. E deste 4,15 kmol/h de DEC produzidos 
no reator, 3,54 kmol/h saem com pureza de 99,03% em massa na corrente de 
topo da segunda destiladora da planta 1, ou seja, com o condensador e 
refervedor acoplados à coluna de destilação. 

Para a planta 2 a produção de DEC reduziu-se para 4,08 kmol/h 1,69% 
em relação à planta 1, devido a pequenas diferenças das saídas dos tanques 
flash que por consequência altera levemente a composição de alimentação do 
reator. E pelo mesmo motivo e por realizar as etapas de refluxo de maneira 
manual, ou seja, utilizando-se um “FSplit” a produção de DEC passou a ser 3,48 
kmol/h com pureza de 96,88% em massa. Em termos percentuais, a redução da 
produção de DEC puro (pós-destilação) foi similar entre as plantas 1 e 2, 
indicando assim que as operações de destilação adotadas nas plantas 1 e 2 
possuem eficiências similares, ainda que os arranjos sejam diferentes.  

Como houve uma mudança considerável na etapa reacional de cada uma 
das plantas de DEC, refez-se a Figura 25 com as novas vazões, com a produção 
de DEC em função da temperatura e pressão fixada em 50 bar e também o 
comparativo entre o modelo NRTL (comumente utilizado na literatura) e o SR-
Polar, utilizado neste trabalho. 
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Figura 28 - Produção de DEC variando a temperatura com as novas vazões de alimentação 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 Observa-se na Figura 29 a perfeita sobreposição dos pontos de vazão 
molar de DEC em função de temperatura, indicando a concordância entre os 
dois modelos termodinâmicos utilizados nas simulações.  

Finalizadas as plantas produtoras de DEC 1 e 2, focou-se na integração 
energética de cada umas destas plantas. Para tanto, recorreu-se aos dados de 
vazão mássica, capacidade calorifica e as variações de temperaturas de cada 
troca térmica, de cada planta no Aspen Plus e aplicando-se o software FI2EPI. 

 

5.2 Integração Energética – FI2EPI 
 

Existem diversos meios para economia no processo industrial, e uma 
destas alternativas é a integração energética que proporciona a redução do uso 
de utilidades e do consumo energético. 

A partir dos dados gerados pelo Aspen Plus para as plantas 1 e 2, aplicou-
se o FI2EPI para cada uma das plantas. Os dados obtidos necessários para 
realização da integração energética incluem vazão mássica, capacidade 
calorífica e as temperaturas iniciais e finais de cada corrente com troca 
energética. E para maior clareza, apresentam-se todas as informações da planta 
1, e na sequência os dados gerados para a planta 2. 
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Os valores obtidos via Aspen Plus e alimentados na integração energética 
da planta 1 estão ilustrados na Figura 30. 

 
Figura 29 - Dados das correntes de processo da planta 1 no FI2EPI 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 A descrição nº 1 equivale ao aumento de temperatura do etanol 
alimentado na planta, de modo que permaneça em temperatura reacional. O 
mesmo vale para a descrição nº 2 (2CP), que tem o intuito de elevar a 
temperatura da 2-cianopiridina para 150 ºC. O “pos comp1” é a troca térmica 
após o primeiro compressor dos três existentes na saída gasosa do segundo 
tanque flash. “pos reator” refere-se ao trocador de calor após a reação que resfria 
o meio reacional para seguir ao primeiro tanque flash da planta. A corrente nº 5 
“pos comp2” refere-se ao resfriamento da corrente após o segundo compressor, 
dentre os três estágios necessários para elevar a pressão desta corrente rica em 
CO2 até a pressão reacional. A “união compressores” é a junção das correntes 
gasosas de saída dos dois tanques flash para que seja ligada novamente ao 
reator. E as descrições nº 7 e 8 são as correntes de resfriamento após a segunda 
destiladora, que enfim, seguem para tancagem. 

 Ao alimentar os dados no software, ele mesmo preenche o “Tipo de 
Corrente” sendo fria ou quente, e informa de maneira automática a quantidade 
de calor de cada corrente, Q (kW) seguindo a equação abaixo. 

 

 (31) 

 

Com  sendo a vazão mássica (kg/s); 
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cp a capacidade calorífica (kJ/ºC); 

ΔT a variação da temperatura (ºC); 

 

  Em seguida, é necessário alimentar os dados referentes às 
utilidades, que no caso são vapor a 260 ºC, onde supre toda troca energética de 
todos os trocadores de calor de cada uma das plantas, estando pouco mais de 
10 ºC acima da maior temperatura que equivale a corrente de saída do fundo da 
segunda coluna de destilação das duas plantas, sendo aproximadamente 248 
ºC. Quanto à utilidade fria, água de torre de resfriamento, adotou-se o valor de 
17°C como temperatura de entrada no processo e saída a 40 ºC. Nada impede 
que esta temperatura seja alterada conforme uma nova posição das plantas 
produtoras de DEC, desde que seja utilizada uma carta psicométrica da cidade 
ou região de atuação. A Figura 31 exibe os resultados da alimentação das 
informações das utilidades. 

 
Figura 30 - Dados alimentados de utilidades para integração energética da planta 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Pela definição do próprio software, a utilidade quente apenas muda de 
estado físico, ou seja, não há alteração de temperatura, diferindo-se da água de 
torre. O valor referente ao vapor, foi determinado por ser 10 ºC acima da maior 
temperatura final das correntes frias, ou seja, nenhuma corrente fria precisa ser 
aquecida para temperaturas maiores do que 150 ºC, assim 160 ºC é um valor 
consistente e coerente para a troca energética. Lembrando que para a primeira 
planta, com refervedor acoplado à coluna de destilação, mais precisamente o 
segundo refervedor possui temperatura de saída de aproximadamente 250ºC, 
no entanto, por não participar na integração energética pode assim reduzir a 
temperatura do vapor (utilidade quente), reduzindo energia e custos.  

Ainda na Figura 31, h representa o coeficiente de transferência de calor, 
é pré-determinado por 0,5 kW/(m2*ºC) para todas as correntes, de processo ou 
de utilidades. A quantidade de calor, Q é calculada automaticamente seguindo a 
equação 20. Os preços de cada utilidade foram obtidos do próprio FI2EPI. Por 
fim, na última coluna da Figura 31, a “Rede Mer”, permite visualizar as utilidades 
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e o fechamento do balanço energético após a finalização da integração 
energética, reduzindo ao máximo a adição de utilidades nas plantas. 

Na etapa seguinte, cada trocador de calor foi inserido na ferramenta, 
associando-se as respectivas correntes de processo e suas utilidades na seção 
"PC’s existentes" (Permutadores de Calor) da interface. Por último, foi 
especificado o valor do ponto de estrangulamento, que representa a menor 
diferença de temperatura entre as correntes que realizam troca térmica. O valor 
adotado para este parâmetro foi de 8 ºC. 

Com todas estas informações adicionadas, o FI2EPI informa um objetivo 
para que tenha, dentro das especificações, a redução máxima do consumo de 
utilidades. A “Curva Composta” apresentada na Figura 32 exemplifica um 
objetivo a ser alcançado. 

 
Figura 31 - Curvas compostas do processo de integração energética da planta 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

A análise energética evidencia que a demanda de energia pelas correntes 
quentes supera a das correntes frias. Essa característica permite a completa 
eliminação do uso de utilidades quentes, uma vez que o calor requerido pelas 
correntes frias é integralmente fornecido pelas correntes quentes. No entanto, o 
fornecimento de utilidades frias ainda é indispensável para atender às 
necessidades do sistema. Nas extremidades da curva composta (representada 
pela linha azul), que demonstra a menor demanda energética, as linhas 
tracejadas destacam o potencial de redução no consumo de utilidades, conforme 
apresentado na Figura 32. Como resultado possível e esperado, são necessários 
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apenas 50,4 kW em utilidades de resfriamento (provenientes de água de torre 
de resfriamento), alcançando uma redução de 100% no uso de utilidades 
quentes e de 54,2% nas utilidades frias. No total, foi obtida uma redução de 
70,3% no consumo global de utilidades do processo. 

A determinação do consumo mínimo de utilidades externas a partir das 
curvas compostas apresenta limitações, pois baseia-se em uma análise gráfica 
que pode introduzir imprecisões. Para superar essa limitação, utiliza-se o método 
da Cascata de Calor, que permite calcular, de forma mais rigorosa, os consumos 
mínimos de utilidades externas e localizar o Ponto de Estrangulamento (PE). 

O método baseia-se na análise entálpica por intervalos de temperatura. 
Para cada intervalo, calcula-se a quantidade de energia disponível (ou 
necessária) a partir das correntes de processo que atuam naquele nível térmico. 
O excesso de energia disponível em um intervalo superior é transferido para o 
nível imediatamente inferior. 

A cascata de calor é construída considerando inicialmente que nenhuma 
utilidade quente é fornecida ao processo (isto é, QUQ=0). Os valores de calor 
acumulado em cada intervalo são calculados e registrados. Quando o valor 
acumulado é negativo, significa que há um déficit de energia que impede a 
transferência de calor entre níveis térmicos. Para resolver essa questão, ajusta-
se o calor externo necessário para eliminar os valores negativos, garantindo a 
viabilidade do processo. 

A cascata de calor final é apresentada com os ajustes necessários, como 
exemplificado Figura 33. Nesse contexto, o valor mínimo negativo, em módulo, 
corresponde à quantidade de utilidade quente que deve ser fornecida ao 
processo. O mesmo raciocínio é aplicado para determinar o consumo de 
utilidades frias. 

Os resultados obtidos pelo método da cascata de calor são consistentes 
com aqueles determinados graficamente pelas curvas compostas, como 
resumido na Figura 33, confirmando a confiabilidade do método na determinação 
dos consumos mínimos de utilidades e na localização do PE. 
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Figura 32 - Cascata de Calor da planta produtora de DEC 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

  

 Partindo deste princípio, cabe determinar, ainda utilizando o FI2EPI, como 
desenvolver o melhor arranjo dos trocadores de calor, de modo que realmente 
ocorra esta redução de utilidades. Este é o grande desafio desta metodologia. E 
para isto é determinado o quanto de energia cada corrente irá compartilhar e 
com qual através da Rede Mínima de Energia Requerida, ou Rede MER. Como 
houve a anulação das utilidades quentes, bastou-se preencher os dados 
representados na Figura 34 associados a zona abaixo do ponto de 
estrangulamento da Rede MER. Os valores referentes a quantidade de energia 
que cada corrente irá trocar entre si são mostrados na Figura 34. 
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Figura 33 - Utilização da Rede MER para planta 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 Desta forma, por tentativa e erro, preenchendo manualmente cada 
quadrante, tentou-se chegar no objetivo predito pelo software, reduzindo para 
apenas 50,4 kW de utilidades frias. Uma vez preenchido, a Figura 33 passou a 
ficar da seguinte maneira, como ilustra a Figura 35. 
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Figura 34 - Resultados da Rede MER para planta 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Sendo:  

MCp a vazão mássica multiplicado pelo calor específico de cada corrente em 
kW/ºC; 

Q é a quantidade de energia por tempo em kW; 

CF é corrente fria; 

CQ é corrente quente; 

UF é utilidade fria; 

 

 Após essa etapa, o FI2EPI gerou o arranjo otimizado dos trocadores de 
calor necessários para a integração energética na Planta 1. O projeto resultou 
na inclusão de sete novos trocadores de calor, conforme esquematizado na 
Figura 36. 
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Figura 35 - Arranjo esquemático para cada trocador de calor 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 Os permutadores de calor (PC’s) indicados pelo FI2EPI correspondem aos 
trocadores de calor que devem ser incorporados ao processo e posteriormente 
simulados no Aspen Plus. As utilidades frias apresentaram um consumo de 50,4 
kW, valor exatamente previsto tanto na cascata de calor quanto na curva 
composta geradas pelo FI2EPI, validando a precisão e confiabilidade da 
ferramenta. 

Com base na integração energética sugerida pelo FI2EPI, realizou-se uma 
nova simulação do processo de produção de carbonato de dietila (DEC) no 
Aspen Plus. Os resultados demonstraram uma significativa redução no consumo 
energético. A demanda por utilidades quentes foi reduzida de 59,5 kW para 0 
kW, representando uma redução de 100%. Já a necessidade de utilidades frias, 
como água de torre de resfriamento, foi reduzida de 110 kW para 50,4 kW, 
resultando em uma economia de 54,2%. 

Com a aplicação de todas as integrações energéticas, verificou-se uma 
redução global no consumo energético do sistema superior a 70%, garantindo a 
produção de aproximadamente 3,54 kmol/h de DEC com pureza acima de 99% 
em massa. 

O mesmo foi realizado para a planta 2. Os dados alimentados de corrente 
de processo estão na Figura 37. 
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Figura 36 - Dados alimentados para a integração energética da planta 2 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 Observou-se que a planta 2 inclui duas correntes adicionais, em função 
das trocas térmicas dos condensadores e refervedores das duas colunas de 
destilação. Contudo, o FI2EPI permite apenas dez correntes de processo, e desta 
forma, omitiu os dois condensadores uma vez que estes demandam menor 
energia. E o que foi adicionado para a primeira planta “união compressores” foi 
adicionado como “pré união reciclo”. Além das 8 correntes de processos, foram 
adicionadas as correntes 7 e 8 que são os refervedores de cada uma das 
destiladoras requeridas no sistema.  

Já para as correntes de utilidades, as informações seguem as mesmas, 
no entanto, a quantidade de calor de cada utilidade é apresentada na Figura 38. 

 
Figura 37 - Alimentação dos dados das utilidades da planta 2 

 
Fonte: O autor, 2025 
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Os valores das utilidades na Planta 2 foram definidos com base nos 
mesmos critérios utilizados para a Planta 1, sendo que as temperaturas de 
operação foram estabelecidas de forma a garantir consistência e coerência no 
processo de integração energética. A temperatura do vapor (utilidade quente) foi 
definida em 260 ºC, pois este valor está 10 ºC acima da maior temperatura final 
das correntes frias, garantindo que nenhuma corrente fria necessite ser aquecida 
a temperaturas superiores a 250 ºC. Este valor também foi escolhido 
considerando a temperatura de saída do segundo refervedor, acoplado à coluna 
de destilação na Planta 1, que atinge aproximadamente 250 ºC. Como este 
refervedor não participa da integração energética, a temperatura do vapor pôde 
ser ajustada, contribuindo para a redução no consumo de energia e nos custos 
operacionais. 

 Contudo, a Curva Composta para a planta 2 ficou da seguinte forma. 

 
Figura 38 - Resultados da Curva Composta para a planta 2 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 Da mesma maneira que a planta 1, a planta 2, segundo a curva composta 
consegue zerar o uso das utilidades quentes, e diminuindo consideravelmente a 
necessidade das utilidades frias, resultando em reduções de 100% das utilidades 
quentes e em 75,01% da água de resfriamento. Resultado similar foi obtido pela 
Cascata de Calor, conforme a Figura 40. 

 



74 
 

 

 

 

Figura 39 - Cascata de Calor referente a planta 2 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 Com estas informações e resultados, voltou-se para a Rede MER, para 
desenvolver o melhor arranjo dos trocadores de calor, para enfim reproduzi-los 
no Aspen Plus. E os resultados do arranjo dos TC’s ficaram conforme a Figura 
41. 
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Figura 40 - Resultados da Rede Mer para a planta 2 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 E por consequência o arranjo se distribuiu da seguinte forma. 
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Figura 41 - Arranjo dos trocadores de calor para integração energética da planta 2 

 
Fonte: Os autores, 2025 

 

 Uma vez determinado este novo arranjo, percebeu-se que as utilidades 
quentes foram realmente reduzidas de 129 kW para zero, e as utilidades frias 
foram reduzidas de 172 kW para apenas 42.84 kW gerando um decréscimo de 
75,01% do uso de utilidades no processo produtor de DEC, exatamente como o 
FI2EPI havia informado, pela cascata de calor. E um total de 85,78% na redução 
do consumo de utilidades. 

Desta forma, retornando ao Aspen Plus, foi criada uma nova planta com 
a devida integração energética que utiliza os trocadores de calor das destiladora, 
gerando assim a planta 4. 

Assim foram geradas duas novas simulações, ou seja, a planta 3 que 
representa a planta 1 com integração energética, reduzindo a quantidade de 
utilidades para 50,43 kW e a planta 4 representa a planta 2 com a integração 
energética que reduziu a quantidade de utilidades para 42,84 kW seguindo as 
respectivas cascatas de calor e curvas compostas, lembrando que a planta 1 
possui os trocadores de calor das colunas de destilação acoplados, diferindo-se 
da planta 2 que possui os trocadores de calor de maneira separada para incluir 
na integração energética. 

A Tabela 10 apresenta o comparativo das plantas de produção de DEC, 
em relação ao uso de utilidades, e suas reduções devido as suas respectivas 
integrações energéticas. 
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Tabela 10 - Comparação do consumo de utilidades entre simulações 

 Utilidades Frias (kW) Utilidades Quentes (kW) 

Planta 1 110,00 59,50 

Planta 2 172,00 129,00 

Planta 3 50,43 0,00 

Planta 4 42,84 0,00 

Fonte: Os autores, 2025 

 

A implementação da integração energética revelou-se essencial para a 
diminuição do consumo de utilidades nas plantas simuladas. Na Planta 1, que 
possui condensadores e refervedores integrados ao sistema, a aplicação da 
integração energética reduziu o consumo total de utilidades de 169,5 kW para 
50,4 kW, representando uma economia de 70,3%. Já na Planta 2, onde os 
condensadores e refervedores estão separados do sistema de integração, a 
integração energética foi ainda mais eficaz, diminuindo a demanda de utilidades 
de 301 kW para apenas 42,8 kW, alcançando uma redução de 85,8%. Esses 
resultados destacam a importância da integração energética na otimização do 
uso de energia e na melhoria da eficiência global do processo. 

 

5.3 Análise do Ciclo de Vida do berço ao portão 
 

A análise do ciclo de vida (ACV) é uma metodologia amplamente 
reconhecida e essencial para a avaliação dos impactos ambientais associados 
a todas as etapas do ciclo de vida de um produto ou serviço. Desde a extração 
de matérias-primas até a produção final na fábrica, a ACV permite identificar e 
mensurar os impactos gerados, proporcionando uma abordagem holística e 
detalhada. Essa perspectiva abrangente é fundamental para compreender quais 
áreas apresentam maior impacto ambiental e para determinar possíveis 
melhorias nos processos produtivos. 

A aplicação da ACV é particularmente relevante para quantificar as 
emissões de gases de efeito estufa, o consumo de energia e outros recursos 
naturais, além de estimar os resíduos gerados ao longo do ciclo de vida de um 
produto. Esses dados são essenciais para subsidiar empresas e formuladores 
de políticas públicas na busca pela redução dos impactos ambientais e na 
promoção da sustentabilidade de seus processos e produtos. 
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Neste trabalho, a metodologia de ACV foi aplicada para avaliar os 
impactos ambientais das quatro configurações de plantas simuladas no processo 
de produção de carbonato de dietila. O objetivo foi identificar qual das plantas 
apresenta o menor impacto ambiental, considerando tanto as emissões diretas 
quanto as emissões indiretas de carbono. 

As emissões diretas são aquelas originadas internamente nas plantas, 
enquanto as emissões indiretas referem-se às associadas às etapas de 
extração, produção e transporte das matérias-primas utilizadas. Os dados de 
entrada e saída das 4 plantas foram introduzidos no software OpenLCA 2.0. O 
consumo de utilidade de cada planta também foi adicionado ao software, como 
ilustra a Tabela 11. 

 
Tabela 11 - Alimentação de dados para ACV 

 
Eletricidade 
(kWh) 

Vapor (kWh) Água de 
resfriamento (kg) 

Planta 1 12.35 205.76 9172.06 

Planta 2 12.38 181.77 5779.61 

Planta 3 13.01 137.61 4426.08 

Planta 4 12.37 120.28 3110.18 

Fonte: O autor, 2025 

 

Além destes dados, as vazões de reagentes também são introduzidas no 
OpenLCA, sendo 460,69 kg/h de etanol e 220,05 kg/h de dióxido de carbono. A 
2CP não foi adicionada ao software, pois não se encontra em seus bancos de 
dados, assim como diversos produtos gerados na etapa reacional. Contudo, os 
compostos omitidos na ACV possuem as mesmas vazões e geram as mesmas 
quantidades de CO2 eq. nas 4 plantas. Como o foco é na análise comparativa 
entre as plantas, o fundamental é adicionar as quantidades exatas de cada 
utilidade. 

 Embora a eletricidade tenha sido alimentada, ela permanece inalterada, 
pois não participa das integrações energéticas, uma vez que serve para 
funcionamento de apenas bombas e compressores. 

 Focando nas saídas de cada planta, os valores se assemelham, afinal as 
integrações energéticas não consomem nem produzem novos compostos, desta 
forma o dióxido de carbono, DEC e etanol foram alimentados respectivamente 
com as vazões de 46 kg/h com uma variação de menos uma unidade, 414 kg/h 
com mais ou menos 3 unidades e 96 kg/h com menos de uma unidade de 
diferença entre cada planta.  
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 O método utilizado para a ACV foi o IPCC 2021, como comentado na 
metodologia, com base de cálculo equivalente a 1 kg de DEC produzido, e as 
categorias de impacto analisadas foram: Climate change | Global temperature 
change potential (GTP100) e Climate change | Global warming potential 
(GWP100). Os gráficos de geração de CO2 por planta são mostrados na 
sequência. Ressalta-se que as colunas vermelhas equivalem a produção de 
etanol a partir da cana-de-açúcar, em azul o mercado de dióxido de carbono, em 
amarelo é o fertilizante (compostos nitrogenados) de modo a manter o solo 
saudável para a plantação da própria cana-de-açúcar, em verde refere-se às 
utilidades quentes (vapor), em roxo é a geração de CO2 a partir de queima de 
diesel pelo maquinário para colheita e produção do etanol, e em cinza são as 
demais causas geradoras de carbono. 

 
Figura 42 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GTP100) da planta 1 

 
Fonte: O autor, 2025 
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Figura 43 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GWP100) da planta 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

Figura 44 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GTP100) da planta 2 

 
Fonte: O autor, 2025 

 
Figura 45 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GWP100) da planta 2 
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Fonte: O autor, 2025 

 

 
Figura 46 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GTP100) da planta 3 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 

Figura 47 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GWP100) da planta 3 

 
Fonte: O autor, 2025 
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Figura 48 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GTP100) da planta 4 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Figura 49 - Geração de CO2 eq. do berço ao portão (GWP100) da planta 4 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 É notório que a produção de etanol é a fonte que gera maior quantidade 
de carbono, e isto ocorre por o OpenLCA considera todas as etapas desde 
colheita, separação, limpeza, e transformação da cana-de-açúcar em etanol, 
onde necessita de grandes máquinas movidas a combustíveis fósseis, o que 
explica a geração de carbono ser mais significativa em comparação com as 
demais fontes geradoras de CO2 eq. sendo aproximadamente metade do valor 
total de cada planta. 

O somatório do quanto cada componente gera de CO2 eq. e o quanto é 
gerado somente pelas utilidades são exibidos, nas Tabelas 12 e 13. 
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Tabela 12 - Resultados da categoria de impacto: Climate change | Global temperature change potential 
(GTP100) 

 Quantidade total de 
carbono emitido à 

atmosfera para 1 kg de 
DEC produzido  

(kg CO2 eq.) 

 

Quantidade total de 
carbono emitido à 
atmosfera pelas 

utilidades para 1 kg de 
DEC produzido 

(kg CO2 eq.) 

Planta 1 1,835 0,459 

Planta 2 1,833 0,434 

Planta 3 1,765 0,386 

Planta 4 1,751 0,367 

Fonte: O autor, 2025 

 
Tabela 13 - Resultados da categoria de impacto: Climate change | Global warming potential (GWP100) 

 Quantidade total de 
carbono emitido à 

atmosfera para 1 kg de 
DEC produzido  

(kg CO2 eq.) 

 

Quantidade total de 
carbono emitido à 
atmosfera pelas 

utilidades para 1 kg de 
DEC produzido 

(kg CO2 eq.) 

Planta 1 2,043 0,482 

Planta 2 2,040 0,455 

Planta 3 1,970 0,406 

Planta 4 1,955 0,387 

Fonte: O autor, 2025 

 

 Os resultados obtidos demonstram que as plantas que incorporam 
integração energética em seus processos, denominadas plantas 3 e 4, 
apresentam menores emissões de carbono para a atmosfera, evidenciando 
maior sustentabilidade em comparação com suas contrapartes sem integração 
energética, plantas 1 e 2. Dentre elas, a planta 4 destaca-se como a configuração 
mais sustentável, considerando as emissões de carbono. 
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As reduções de CO  equivalente (CO  eq.) Global Temperature Change 
Potencial proporcionadas pela integração energética são significativas: a planta 
3 apresentou uma diminuição de 15,90% em relação à planta 1, enquanto a 
planta 4 apresentou uma redução de 15,44% em comparação à planta 2. Além 
disso, ao comparar diretamente as plantas mais sustentáveis, a planta 4 
mostrou-se superior, emitindo 4,92% menos CO  eq. do que a planta 3. 

Esses resultados eram esperados devido à semelhança nas taxas de 
produção de DEC entre as plantas investigadas. A planta 4, que incorpora os 
reboilers no sistema de integração energética, reduz drasticamente a demanda 
por utilidades externas. Essa redução no consumo energético reflete diretamente 
na diminuição das emissões de carbono, tornando-a ambientalmente mais 
amigável. A inclusão dos reboilers na integração energética mostrou-se, 
portanto, um fator determinante para melhorar o desempenho ambiental da 
planta 4. 

As análises realizadas demonstram que as plantas que adotam integração 
energética, representadas pelas plantas 3 e 4, apresentam emissões 
significativamente menores de carbono na atmosfera em comparação às suas 
respectivas configurações sem integração energética, ou seja, as plantas 1 e 2. 
Entre as plantas com integração, a planta 4 se destaca como a mais sustentável 
no quesito emissões de carbono. 

As reduções obtidas com a integração energética foram de 15,76% para 
a planta 3 em relação à planta 1 e de 14,95% para a planta 4 em comparação à 
planta 2, analisando a categoria Climate Warming Potential (GWP100). Quando 
comparadas entre si, as plantas mais sustentáveis evidenciam que a planta 4 é 
ainda mais eficiente, apresentando uma redução adicional de 4,68% nas 
emissões de carbono em relação à planta 3. 

Essa análise reforça a importância da integração energética não apenas 
para reduzir custos operacionais, mas também para mitigar os impactos 
ambientais, promovendo processos industriais mais sustentáveis. 

Para determinar as emissões anuais de carbono de cada planta, foram 
consideradas as emissões diretas e indiretas associadas a cada etapa do 
processo. As emissões diretas referem-se aos gases de efeito estufa liberados 
pelas operações da planta, enquanto as emissões indiretas englobam as 
associadas à extração, produção e transporte das matérias-primas necessárias. 

Cada planta tem uma produção média de 414 kg/h de DEC, com uma 
variação de aproximadamente ±3 kg/h. Para simplificar o cálculo, considerou-se 
que a produção é constante e que a planta opera continuamente durante 24 
horas por dia e 330 dias por ano. A estimativa das emissões de carbono foi 
realizada com base na equação: 
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 (32) 

 

Essa equação foi aplicada a cada planta, utilizando as emissões horárias 
diretas e indiretas calculadas para os diferentes cenários (com e sem integração 
energética). O objetivo foi quantificar a contribuição de cada configuração à 
emissão total de carbono em um ano de operação. 

Esses cálculos permitem avaliar a eficiência ambiental das plantas e 
reforçam a relevância da integração energética para a redução das emissões de 
gases de efeito estufa ao longo de um ciclo operacional prolongado. E os 
resultados estão na Tabela 14. 

 

Tabela 14 - Comparação das emissões de carbono entre fluxogramas GTP100 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fonte: O autor, 2025 

 

 Assim pode afirmar mais uma vez que as integrações energéticas 
reduzem drasticamente, em quase 300 toneladas de CO2 eq. as emissões de na 
atmosfera.  

 

5.3.1 ACV somente das plantas 
 
 

Como foi visto anteriormente foi realizada toda ACV do berço ao portão, e 
neste tópico será apresentado a análise do ciclo de vida do “gate to gate”, ou 
seja, com as matérias primas já nas plantas e até a tancagem dos produtos 

 Quantidade total de 
carbono emitido à 
atmosfera pelas 

utilidades por ano  

(kg CO2 eq./ ano) 

Quantidade total de 
carbono emitido à 
atmosfera por ano  

(kg CO2 eq./ano) 

Planta 1 1,505 *10^6 6,016 *10^6 

Planta 2 1,423 *10^6 6,010 *10^6 

Planta 3 1,265 *10^6 5,787 *10^6 

Planta 4 1,203 *10^6 5,741 *10^6 
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gerados, avaliando somente o comportamento sustentável de cada planta 
separadamente. 

O software Aspen Plus v12, utilizado para projetar as quatro plantas 
produtoras de DEC, realiza o cálculo de consumo e geração de carbono de 
maneira automática após o término de projeto de cada planta, considerando as 
alimentações dos reagentes e saída dos produtos e excessos. Avaliando todas 
as correntes de entrada e saídas, e também é calculado o consumo e geração 
de carbono por equipamento.  

Cabe destacar que as quatro plantas possuem essencialmente o mesmo 
balanço material, diferindo essencialmente nas integrações energéticas. Desta 
forma, o diferencial entre as quatro plantas são as considerações feitas pelas 
utilidades. A Tabela 15 resume os resultados de emissões de carbono obtidos 
para as quatro plantas. 

 

Tabela 15 - Emissão de CO2 de cada planta 

 Emissão CO2 da 
Planta (kg/h) 

Utilidades (kg/h) Total (kg/h) 

Planta 1 -173,3 100,0 -73,2 

Planta 2 -173,4 77,0 -96,4 

Planta 3 -173,2 58,4 -114,8 

Planta 4 -173,4 48,7 -124,7 

Fonte: O autor, 2025 

 

Em congruência com a ACV do berço a o portão, a análise de carbono 
mostra que as plantas 3 e 4 são mais sustentáveis, devido a menor quantidade 
de utilidade necessária. A planta 3 consome 36,25% a mais CO2 em comparação 
a planta 1, enquanto a planta 4 consome 22,65% a mais CO2 em relação a planta 
2. Diferentemente da ACV realizada anterior, a diferença entre as plantas 3 e 4 
é ainda mais considerável, com uma diferença de consumo de dióxido de 
carbono de 7,88%, ou seja, a planta 4 tendo um melhor desempenho por ser a 
planta que reduz a emissão de CO2 em maior quantidade, sendo que todas as 
plantas são carbono negativo. Isto significa que o consumo de dióxido de 
carbono, principalmente na etapa reacional, é maior que o carbono gerado, 
confirmando a sustentabilidade ambiental da rota de produção de DEC. 

Utilizando a quantidade de horas processadas igual à 8000h pode ser 
observado o quanto de CO2 eq. são evitados de ir para atmosfera de por ano, 
como ilustra a Tabela 16.  
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Tabela 16 - Quantidade de CO2 evitado de ser emitidos por planta por ano 

 

 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

Fonte: O autor, 2025 

 
 

5.4 Análise Econômica 
 

A análise econômica foi realizada pelo software de projetos Aspen Plus 
v12, igualmente para cada planta. As Tabelas 17, 18, 19, 20 apresentam os 
custos de cada operação unitária das plantas, custo de instalação e suas 
respectivas utilidades quando necessárias. 

 
Tabela 17 - Custos de cada operação unitária da planta 1 

 Quantidade total de 
carbono evitado por ano  

(ton CO2 eq./ano) 

Planta 1 585,7 

Planta 2 771,4 

Planta 3 918,8 

Planta 4 997,3 
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Fonte: O autor, 2025 

 
Tabela 18 - Custos de cada operação unitária da planta 2 

Fonte: O autor, 2025 

 

Tabela 19 - Custos de cada operação unitária da planta 3 
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Fonte: O autor, 2025 

 
Tabela 20 - Custos de cada operação unitária da planta 4 
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Fonte: O autor, 2025 

 

 Cada nome de equipamento deve ser analisado com cada fluxograma de 
processo de cada planta, que estão anexados em Apêndice A.  

 A análise econômica é fundamental para auxiliar na tomada de decisão 
de qual planta é mais viável financeiramente, uma vez que os demais tópicos 
comprovaram que a planta 4 é mais ambientalmente favorável. Para isto, 
somaram todos os custos de cada equipamento, junto com o custo de instalação 
destes equipamentos e também o custo das utilidades multiplicado por 8000 
horas, equivalente ao total de horas trabalhadas em um único ano. O resultado 
deste somatório está apresentado na Tabela 21.  

 
Tabela 21 - Custos totais por cada planta 

 Custo de Equipamento 
(milhões de USD) 

Custos Instalação 
(milhões USD) 

Utilidades 
(milhares 
USD/ano) 

Planta 1 2,94 4,94 26,1 

Planta 2 3,68 5,95 26,0 

Planta 3 2,98 5,08 23,2 

Planta 4 3,12 5,49 8.67 

Fonte: O autor, 2025 

 

 Observa-se na Tabela 22 que os maiores custos estão associados às 
plantas 1 e 2, apesar das integrações energéticas demandarem equipamentos 
adicionais que resultariam em incremento de custos para as plantas 3 e 4. Isto 
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decorre principalmente dos trocadores de calor das integrações serem 
relativamente pequenos, alguns da ordem de 1 m² de área de troca térmica. Além 
disso, as temperaturas de correntes quentes são mais elevadas que as 
temperaturas de utilidades de modo que facilita a troca energética que favorecem 
a redução de área de troca térmica entre os fluidos, promovendo redução de 
custos para as plantas 3 e 4. Por outro lado, as plantas 1 e 2 possuem trocadores 
de calor mais robustos e que necessitam de maior gasto com material e por 
consequência maior robustez das instalações, e suporte estrutural. Os valores 
calculados pelo Aspen Plus são fornecidos em dólares americanos, e 
convertidos em reais, seguindo a cotação do dólar no dia 02 de dezembro de 
2024 equivalente a R$ 6,07.  O custo total de cada planta é apresentado na 
Tabela 22, utilizando a contagem de apenas um ano de utilidades (8000 horas 
de operação).  

 
Tabela 22 - Custo total por planta de DEC 

 Custo Total s/ utilidades 
(milhões USD) 

Custos Total s/ utilidades 
(milhões R$) 

Planta 1 7,91 48,0 

Planta 2 9,66 58,6 

Planta 3 8,10 49,1 

Planta 4 8,62 52,3 

Fonte: O autor, 2025 

 

 Com base na metodologia empregada neste trabalho, conclui-se que a 
planta 1 envolve o menor custo de investimento. Para fins de comparação, o 
custo da planta 1 é aproximadamente 2,25% menor que os custos da planta 3, 
que também possui integração energética. Seus custos são 22,16% menores 
que a planta 2 e 8,29% menores que sua planta base, a planta sem integração 
energética 4. No entanto, é importante salientar que a planta 4 apresentou 
maiores vantagens em termos de sustentabilidade conforme discutido nas 
seções precedentes. O custo adicional em relação à planta 3 pode ser 
considerado muito baixo, donde se conclui que a planta 4 permanece como a 
planta mais atrativa dentre as estudadas nesta dissertação.  

 Para melhor avaliar a viabilidade econômica a longo prazo, fez-se o 
equivalente ao financiamento junto ao Banco Nacional do Desenvolvimento 
(BNDES) que comumente financia a instalação de empresas da magnitude das 
plantas estudadas. Vale ressaltar que foi considerado a taxa de juros de 11,86% 
ao ano, conforme BNDES, (2025). Com um imposto de renda equivalente a 34%, 
valor comumente utilizado na contabilidade, no entanto, este valor pode variar 
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entre 30% - 50% e utilizando a forma de financiamento Sistema Price, 
considerando um período de 10 anos para quitação. Como este trabalho foi 
realizado no Brasil, utilizou o montante em reais para o cálculo do financiamento. 
Desta forma, os valores das prestações, amortização e juros de cada uma das 
quatro plantas ficaram como mostra as Tabela 23, 24, 25, 26. 

 
Tabela 23 - Dados do financiamento da planta 1 em 10 anos 

Fonte: O autor, 2025 

 
Tabela 24 - Dados do financiamento da planta 2 em 10 anos 

Fonte: O autor, 2025 
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Tabela 25 - Dados do financiamento da planta 3 em 10 anos 

Fonte: O autor, 2025 

 
Tabela 26 - Dados do financiamento da planta 4 em 10 anos 

Fonte: O autor, 2025 

 

 Com estes dados, pode analisar o custo necessário para implementação 
de cada uma das plantas por ano, de forma que facilite a tomada de decisão, 
focando apenas na etapa econômica. A Tabela 27 informa os valores de custo 
por ano para equipamentos e instalações, o custo das utilidades e o somatório 
destes fatores para determinar qual planta demandará o menor e maior custo 
anual em caso de sua implementação. O valor do câmbio das utilidades foi o 
mesmo citado anteriormente, com o dólar valendo R$6,07. 
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Tabela 27 - Avaliação do custo por ano de cada planta 

 Custo da parcela de 
Equipamentos e 

Instalações (milhões 
R$) 

Custos Total das 
utilidades 

 (milhares R$) 

Custo Total por 
ano (milhões de 

R$) 

Planta 1 8,42 158,4 8,57 

Planta 2 10,29 157,8 10,45 

Planta 3 8,61 140,8 8,75 

Planta 4 9,20 52,6 9,25 

Fonte: O autor, 2025 

 

 É notório que a planta 1 é a planta mais economicamente viável, seguida 
por sua planta de integração energética, a planta 3, sendo uma economia de 
3,62% ao ano. Porém, a planta 4 demonstrou-se mais econômica em relação 
sua planta base, a planta 2, 12,97% ao ano, o que é uma quantia considerável, 
uma vez que a base de cálculo está em milhões de reais. No entanto, é 
importante salientar que a planta 4 apresentou maiores vantagens em termos de 
sustentabilidade conforme discutido nas seções precedentes. O custo adicional 
em relação às plantas 1 e 3 pode ser considerado muito baixo e justificável 
quando a sustentabilidade é eleita como prioridade. Num cenário onde a 
sustentabilidade é fator decisivo para o empreendimento, pode-se concluir que 
a planta 4 torna-se a planta mais atrativa dentre as estudadas nesta dissertação. 
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6. CONCLUSÃO 
 

Este trabalho investigou a viabilidade técnica, econômica e ambiental da 
produção de carbonato de dietila (DEC) como aditivo sustentável para 
combustíveis, utilizando dióxido de carbono (CO ) e etanol como matérias-
primas. O DEC é uma alternativa promissora ao MTBE e ETBE devido à sua 
menor toxicidade, maior biodegradabilidade e propriedades físico-químicas 
adequadas, como alto índice de octanagem e compatibilidade com combustíveis 
renováveis. O foco principal foi otimizar a eficiência energética e reduzir os 
impactos ambientais do processo, aliando simulações no Aspen Plus v12.1 à 
integração energética pelo FI2EPI e uma análise de ciclo de vida (ACV) 
detalhada no OpenLCA 2.0. 

As simulações consideraram a carbonilação oxidativa do etanol em 
presença de 2-cianopiridina como agente desidratante e dióxido de cério (CeO ) 
como catalisador. Foram projetadas duas configurações de plantas químicas: a 
Planta 1, com condensadores e reboilers acoplados às colunas de destilação, e 
a Planta 2, com esses equipamentos desacoplados. A aplicação da integração 
energética resultou em reduções substanciais no consumo de utilidades. Na 
Planta 1, o consumo de utilidades quentes foi reduzido de 169,5 kW para 50,4 
kW (economia de 70,3%), enquanto na Planta 2 a redução foi ainda mais 
significativa, de 301 kW para 42,8 kW (economia de 85,8%). Tais economias são 
fundamentais para diminuir os custos operacionais e alinhar o processo às 
exigências econômicas do mercado de combustíveis. 

A ACV, que incluiu emissões diretas e indiretas, evidenciou que as plantas 
com integração energética (Plantas 3 e 4) são mais sustentáveis do que suas 
versões sem integração. A Planta 3 apresentou uma redução de 15,90% nas 
emissões de CO  equivalente em comparação à Planta 1, enquanto a Planta 4 
alcançou uma redução de 15,44% em relação à Planta 2. Entre as opções mais 
sustentáveis, a Planta 4 demonstrou a maior eficiência ambiental, emitindo 
4,92% menos CO  equivalente do que a Planta 3, destacando-se como a melhor 
configuração para produção de DEC com menor impacto ambiental. 

Do ponto de vista econômico, a análise confirmou a viabilidade financeira 
do processo, com a produção média de 414 kg/h de DEC a uma pureza superior 
a 99% em massa. A redução do consumo de vapor e água de resfriamento pela 
integração energética foi um fator determinante para a competitividade do 
processo. Além disso, a reciclagem de CO  dentro da planta contribuiu para a 
diminuição dos custos e reforçou o compromisso ambiental do processo. Esses 
resultados consolidam o potencial do DEC como um aditivo de combustíveis 
eficiente e sustentável, capaz de atender às demandas crescentes por 
alternativas de baixo impacto ambiental no setor energético. 
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6.1 Projeções Futuras 
 

Com base nos resultados deste trabalho, as etapas futuras devem se 
concentrar na implantação da planta de produção de DEC e na validação 
experimental dos modelos utilizados. Para garantir a eficiência e a viabilidade 
econômica do processo em escala industrial, são propostas as seguintes ações: 

 Localização estratégica da planta: Priorizar a instalação da planta em 
regiões com proximidade às fontes de reagentes, como dióxido de 
carbono e etanol. A escolha deve considerar áreas com alta 
disponibilidade de CO  de fontes industriais, como usinas de 
biocombustíveis ou plantas químicas, garantindo custo reduzido e maior 
sustentabilidade ambiental. A proximidade com fornecedores de etanol, 
especialmente em regiões com produção intensiva como o Brasil, também 
é essencial para otimizar a logística de matérias-primas. 

 Integração com infraestrutura portuária: Planejar a localização da 
planta em áreas próximas a portos para facilitar a exportação do DEC em 
larga escala. Essa estratégia visa atender às demandas globais de 
mercados internacionais, especialmente em regiões onde o DEC pode 
substituir aditivos de combustíveis mais poluentes, como o MTBE. A 
logística integrada reduzirá custos de transporte e permitirá maior 
competitividade no mercado global. 

 Validação experimental dos modelos termodinâmicos: Realizar 
experimentos laboratoriais e em plantas-piloto para confirmar a precisão 
dos modelos termodinâmicos adotados. Ensaios experimentais são 
essenciais para verificar o comportamento dos equilíbrios de fase e a 
eficiência das reações de carbonilação oxidativa em condições reais de 
operação, avaliando parâmetros como conversão, seletividade e 
produção de subprodutos. 

 Escalonamento progressivo e análise operacional: Iniciar com a 
construção de uma planta-piloto para validar a dinâmica operacional e os 
resultados obtidos nas simulações. Essa etapa permitirá ajustar variáveis 
críticas e confirmar o desempenho dos processos de integração 
energética em escala reduzida antes da transição para uma planta 
industrial de grande porte. 

Essas ações focadas na implantação estratégica da planta e na validação 
experimental garantirão a confiabilidade do processo, facilitando a transição para 
a produção comercial de DEC. Esse planejamento integrado é fundamental para 
consolidar o DEC como um aditivo de combustíveis sustentável e competitivo no 
mercado global. 
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Resultados Experimentais – Produção de DEC 
 

Antes da execução das reações, analisou-se os reagentes da reação, ou 
seja, a 2CP e o etanol via CG-MS com intenção de avaliar a pureza deste 
reagente, uma vez que, este fator é fundamental para o bom desenvolvimento 
da reação que como já citado tem suas limitações termodinâmicas. O 
cromatograma da 2-cianopiridina e do etanol está ilustrado na Figura B1 e B2. 

 
Figura B-1 - Cromatograma da 2 - cianopiridina (reagente) 

 
Fonte: O autor, 2025 

 
Figura B-2 - Cromatograma do etanol (reagente) 
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Fonte: O autor, 2025 

 

 Analisando este cromatograma, nota-se que a 2CP e o etanol tem alto 
índice de pureza, conforme pré determinação de rótulo. Realizando 4 
experimentos, sendo o 1 e 2 com 5 horas de experimento foram executadas duas 
metodologias de quantificação: Karl-Fischer e a Cromatografia. Enquanto os 
experimentos 3 e 4 reagiram durante 3 horas seguindo, Giram et. al. (2018). Com 
150 ºC e 50 bar de pressão. Vale ressaltar que a pressão é variável, devido ao 
consumo e novas adições de CO2, isto quer dizer que tentou manter a pressão, 
durante todo o experimento, o mais próximo possível dos 50 bar, permitindo 
reduzir somente até 40 bar, pressão utilizada pelo grupo do Giram et. al. (2018). 

Os experimentos de carbonilação oxidativa do etanol foram realizados 
utilizando um reator Parr® equipado com um controlador modelo 4848, 
localizado no Laboratório de Cinética e Termodinâmica Aplicada (LACTA) da 
UFPR. O sistema experimental consistia em um vaso de aço inoxidável 316SS 
com capacidade de 50 mL, aquecido por uma manta elétrica e equipado com 
agitação mecânica para garantir a homogeneidade das condições reacionais. Os 
reagentes utilizados foram o etanol Honeywell com pureza ≥99,9% e o 
catalisador dióxido de Cério da Sigma-Aldrich CAS 1306-38-3 com pureza ≥99%, 
2-cianopiridina 99% da Sigma-Aldrich e dióxido de carbono com pureza de 
99.9% de White Martins. 

Antes do início de cada experimento, as matérias-primas eram 
cuidadosamente pesadas em uma balança analítica, respeitando a proporção 
molar de 2:1 entre etanol e 2-cianopiridina, com o catalisador representando 
2,17% da massa do etanol utilizado, conforme, Giram et. al. 2018. Os materiais 
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eram então transferidos para o reator, que era fechado e pressurizado a 50 bar, 
com a adição de gás carbônico da Air Liquide, injetado por uma bomba seringa 
da marca TELEDYNE ISCO – MODEL 260D -Syringe pump acoplado a um 
banho termostático VIVO RT4 itherm para manter o gás carbônico em 
temperatura constante de 10 ºC para cálculo futuro da densidade, como ilustra a 
Figura B-3. 

 
Figura B-3 - Equipamento utilizados na etapa reacional 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

O processo de reação era conduzido por um período de 5 horas, contadas 
a partir do momento em que a temperatura de operação era atingida. Após o 
término da reação, o reator era resfriado até alcançar uma temperatura de 
aproximadamente 30 °C. Em seguida, o sistema era aberto e o produto da 
reação recuperado e pesado para realizar o balanço de massa. Em seguida, o 
sistema reacional era quantificado em um cromatógrafo a gás acoplado a um 
espectrômetro de massa (CG-MS) da marca Thermo Scientific, TRACE 1610, de 
TriPlus 500 Headspace e ISQ 7610 Single Quadrupole Mass Spectrometer. 
Nestas análises, utilizou-se o gás hélio (Hélio 5.0 - Air Liquide) como gás de 
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arraste. O fluxo do hélio foi mantido constante em 1,2 mL/min. O volume de 
injeção foi de 1 μL, com o injetor mantido à temperatura de 230 °C. 

 O gradiente de temperatura para o forno foi programado da seguinte 
forma: 

 Temperatura inicial de 35 °C, mantida por 3 minutos; 
 Aumento de temperatura a uma taxa de 30 °C/min até atingir 50 °C, com 

manutenção por 5 minutos; 

Em seguida, a temperatura foi elevada à mesma taxa até alcançar 230 
°C, sendo mantida por 6 minutos. 

A análise completa teve duração de 20,5 minutos, com a linha de 
transferência entre o cromatógrafo e o espectrômetro mantida a 150 °C. O 
espectrômetro de massa foi operado no modo de ionização por impacto 
eletrônico (EI), com energia de elétrons de 70 eV e corrente de filamento de 250 
mA. O intervalo de massa analisado foi de 20 a 200 amu, com tempos de atraso 
para solvente entre 2,4–3,65 minutos e 14,76–15,15 minutos. 

Condições para análises de Headspace-GC-MS 

Para as análises de headspace envolvendo o DEC, o fluxo de hélio foi 
controlado por pressão, ajustada para 21 psi, e a unidade de headspace foi 
termostatizada a 60 °C. Após a amostra ser equilibrada por 1 minuto, o gás foi 
coletado e transferido para o injetor via uma linha de transferência aquecida a 
120 °C, com a agulha do sistema mantida a 70 °C para evitar condensação. 

O gradiente de temperatura do forno foi ajustado como segue: 

 Temperatura inicial de 35 °C, mantida por 5 minutos; 

 Aumento de temperatura a uma taxa de 30 °C/min até atingir 50 °C, 
mantida por 3 minutos; 

 Continuação do aumento na mesma taxa até alcançar 230 °C, onde foi 
mantida por 10 minutos. 

A análise total teve duração de cerca de 25 minutos. O espectrômetro de 
massa também foi operado no modo de ionização por impacto eletrônico, com 
as mesmas condições mencionadas anteriormente, mas analisando massas no 
intervalo de 25 a 400 amu, sem atrasos para solventes. 

A coluna cromatográfica utilizada foi a Zebron Capillary GC Column – ZB-
5ms, de dimensão de 30 meetros de comprimento 0,25 I.D (mm) 0,25 μm de 
filme de espessura. Com limite mínimo de temperatura em -60 ºC e de máximo 
entre 325-350 ºC. 

 Em paralelo a cromatografia gasosa, a determinação do teor de água nas 
amostras foi realizada pelo método Karl Fischer (KF), conhecido por sua precisão 
na análise de água em matrizes líquidas e sólidas. Utilizou-se um titulador 
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automático Karl Fischer da marca Hanna, equipado com uma célula de titulação 
com diafragma e reagente específico para análise volumétrica. O equipamento 
foi calibrado previamente utilizando padrões de água certificados, com a análise 
de padrões realizada em triplicata para garantir a exatidão, mantendo desvios 
inferiores a ±0,5%. Para as amostras líquidas, duas gotas eram pesadas e 
injetadas diretamente na célula de titulação, iniciando a análise 
automaticamente. 

O reagente Karl Fischer foi adicionado automaticamente pelo titulador até 
atingir o ponto de equivalência, detectado eletroquimicamente. A reação química 
que ocorre no processo é representada por: H2O + I2 + SO2 + 3RN → 2RNHI + 
RNSO3, onde RN é o componente básico do reagente. Após cada análise, a 
célula foi limpa com metanol anidro para evitar contaminações e garantir a 
precisão das análises subsequentes. 

O teor de água foi calculado com base no volume de reagente consumido, 
utilizando a equação Teor de água (%) = ((V F)/m) 100, onde V é o volume 
consumido em mL, F é o fator do reagente em mg H2O/mL, e m é a massa da 
amostra em mg. Todas as análises foram realizadas em triplicata, com os 
resultados expressos como média e desvio padrão. Para garantir a 
confiabilidade dos dados, controles internos de amostras com teores de água 
conhecidos foram analisados periodicamente. Essa metodologia foi fundamental 
para determinar com precisão os teores de água nas amostras investigadas, 
assegurando a qualidade e as propriedades do produto final. 

Os resultados de teor de água dos dois experimentos, são apresentados 
na Tabela B-1. 

 
Tabela B-1 - Resultados experimentais por KF 

 Teor de H2O (%) (KF) Teor de H2O (%) (KF) 
duplicata 

Experimento 1 0,08755 0,08936 

Experimento 2 0,09124 0,09257 

Fonte: O autor, 2025 

 

Observa-se que o teor de água é muito baixo, indicando que praticamente 
toda água gerada na reação foi consumida pela 2-CP como previa a simulação.  

Em paralelo, houve a etapa da cromatografia gasosa, visando quantificar 
os demais componentes gerados e/ou não reagidos. Os cromatogramas dos 
experimentos 1 e 2 estão ilustrados das Figuras B-4 e B-5, respectivamente 
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Figura B-4 - Cromatograma do experimento 1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

 

Figura B-5 - Cromatograma do experimento 2 

 

Fonte: O autor, 2025 
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 Nestes cromatogramas, o primeiro pico corresponde ao DEC e o pico mais 
à direita representa a Picolinamida (PA), ambos compostos eram esperados de 
acordo com a simulação e em quantidades semelhantes. Contudo, o pico central 
é de 2-cianopiridina, segundo os resultados do cromatógrafo, e está mais largo 
devida sua altíssima concentração que o cromatógrafo não conseguiu 
quantificar, ou seja, ultrapassou o limite de quantificação e uma possível 
justificativa é que a reação não ocorreu por completo. Isto não era esperado uma 
vez que, ao realizar a cinética e também pela simulação via AspenPlus era para 
que a concentração de 2-CP se aproximasse de zero, de modo similar à água. 

 No experimento 1 a concentração de DEC foi igual 4,582 ppm, enquanto 
no experimento 2 foi de 5,58 ppm, e após as conversões de diluição o resultado 
de DEC, foi de 3,52% e 3,97% em massa, respectivamente, para os 
experimentos de 5 horas. Os teores de DEC obtidos foram muito aquém aos 
previstos nas simulações. Acredita-se que teores mais elevados poderão ser 
obtidos com ajustes no reator e no tratamento térmico do catalisador utilizado de 
modo a se alcançar os resultados experimentais obtidos por Giram et. al. (2018), 
que sob condições similares era da ordem de 24% de DEC em massa, para 
somente 3 horas de experimento, considerando os reagentes não reagidos.  

 Foram realizados os experimentos 3 e 4, seguindo a mesma maneira, 
contudo, somente por 3 horas, para comparar com os dados da literatura, e a 
massa de DEC ficou em 1,60% e 2,20%.  

 É perceptível que há elevada discrepância entre os resultados 
experimentais realizado pelo autor comparados com os de Giram et. al. (2018), 
isto implica que novos ensaios são necessários para investigar os motivos desta 
diferença e corrigir para que haja uma maior compatibilidade dentre os 
resultados e, assim a validação experimental. 
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Medições de equilíbrio de fase do CO2 + DEC, CO2 + DEC e 
etanol 

1. Introdução 
 
Carbonatos são uma matéria prima essencial para a química verde (Liu et 

al., 2023). O carbonato de dietila (DEC), um éster carbonato, é um dos principais 
exemplos dessa classe de compostos, destacando-se por ser um potencial 
aditivo de combustíveis devido a sua grande quantidade de oxigênio (De Groot 
et al., 2014; Ramos et al., 2022; Shukla & Srivastava, 2018; Wang et al., 2007). 
O carbonato de dietila também pode ser o monômero em reações de 
polimerização e sintetização de policarbonatos ou carbonatos de maior 
complexidade (Décultot et al., 2020; Fukuoka et al., 2003; Ochoa-Gómez et al., 
2009). Além disso, o DEC é um solvente biodegradável e de baixa toxicidade, 
podendo ser empregado até mesmo como reagente, substituindo compostos de 
maior toxicidade (Aziaba et al., 2023; Miao et al., 2008). Esse composto também 
foi estudado como solvente eletrolítico para baterias de lítio (Jote et al., 2020; 
Zhang et al., 2020). 

Vistas tantas aplicações para o DEC, diversas formas foram elaboradas 
para a sua sintetização, tais como a alcoolólise da ureia (Wang et al., 2007), 
transesterificação do etanol com carbonato de etileno (Iida et al., 2018) e 
descarboxilação do oxalato de dietila (Hao et al., 2009). Porém, há uma rota 
alternativa para a fabricação de carbonato de dietila que envolve a sintetização 
direta desta substância a partir da carbonilação do etanol usando CO2 (Giram et 
al., 2018), como consta na equação 1. 

 

 (1) 

 

Considerando que o dióxido de carbono é um dos agentes diretos no 
aumento do efeito estuda, a captura de carbono, assim como sua utilização e 
armazenamento são imprescindíveis para o futuro da tecnologia (Rashid et al., 
2024), tornado essa rota de produção de DEC uma alternativa mais 
ecologicamente correta. Essa mesma reação pode acontecer em condições 
supercríticas (Gasc et al., 2009), região de operação onde o CO2 apresenta alta 
difusividade, tensão superficial nula, baixa viscosidade, além do tamanho 
reduzido de sua molécula, o que facilita o acesso em materiais muito porosos 
(Duan et al., 2006). Todavia, estudos de sistemas envolvendo CO2, etanol e DEC 
ainda são raros, principalmente em condições supercríticas. Para o sistema 
binário (CO2 + DEC), estudos conduzidos por Cheng & Chen (2005) 
apresentaram resultados para o equilíbrio de fases desse sistema. Para 
sistemas envolvendo três componentes (CO2 + etanol + DEC), não há registros 
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na literatura. Desse modo, o presente trabalho visa a obtenção de dados de 
equilíbrio de fases para o sistema binário (CO2 + DEC) e o sistema ternário (CO2 
+ etanol + DEC), visando uma melhor compreensão do sistema reacional para a 
produção de carbonato de dietila. 

 

2. Experimental 
 

2.1 Materiais 

 
Os componentes químicos utilizados para a realização deste trabalho são 

dióxido de carbono com 99.9 % (White Martins, Rio de Janeiro, Brazil), carbonato 
de dietila 99 % (Sigma-Aldrich, Brazil) e etanol 99.9 % (Honeywell, Morris Plains, 
NJ, USA). Foram realizados a cromatografia do DEC e do EtOH para 
confirmação da pureza. Todos os químicos foram usados sem adição de 
quaisquer outros componentes, com sua pureza CAS number e suppliers 
indicados na Tabela C-1. 

 
Tabela C-1- Produtos químicos usados neste trabalho, seu fornecedor, pureza e propriedade. 

Compostos  Número CAS  Fornecedor Pureza* 

Dioxido de Carbono  124-38-9 White Martins 99,9 wt% 

Carbonato de Dietila 105-58-8 Sigma-Aldrich 99% 

Etanol 64-17-5 Honeywell ≥99,9% 

*informado pelos fornecedores 

 

2.2 Aparatos e procedimento experimental 
 

O procedimento experimental realizado é semelhante aos realizados pelo 
grupo de pesquisa Kloc et. al. 2019 e Cleto et.al. 2024. Primeiramente, a célula 
de equilíbrio e demais peças são lavadas com etanol evitando contaminações 
externas. Em seguida monta a célula com um anel de cobre, uma janela de 
safira, dois anéis de teflon juntamente com o pistão móvel.  

Colocando a célula de equilíbrio em posição de uso, adiciona a 
quantidade de soluto desejada (compostos puros ou mistura de solutos com 
composição fixa), previamente pesada com uma balança gravimétrica RADWAG 
(Polônia) modelo AS220/C/2 com incerteza de ±0.0001g, dentro da célula e 
rapidamente acopla o termopar (tipo K) no interior da célula, para medidas 
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internas, e por fim injeta este gás carbônico a 100 bar e 15 ºC armazenado numa 
bomba seringa (ISCO, modelo 260D, com incerteza de ±0.005 MPa), nas 
quantidades pré-calculadas fechando a composição desejada do sistema, na 
parte frontal da célula. Desta forma mede o volume adicionado de CO2 e fecha 
o sistema.  

Conecta o gás carbônico na parte traseira da célula, e espera por alguns 
minutos para o sistema estabilizar, aumentando a pressão e elevando a 
temperatura conforme desejado via camisa de aquecimento elétrico, de modo 
que o sistema se mantenha-se saturado. 

O transdutor de pressão foi Smar, modelo LD 301, com incerteza de ±0.03 
MPa e também um indicador universal Novus, modelo N1500, acoplados para 
medição da pressão, todos no exterior da célula.  

As medidas foram efetuadas através da janela de safira, de maneira 
visual. 

Para determinar as medidas da pressão da fase de transição, reduziu de 
maneira constante em 0.3  até a observação de uma nova fase no 
interior da célula de equilíbrio. Ao retirar a medida, a pressão é novamente 
aumentada até a homogeinização do sistema. Este procedimento é realizado 
três vezes consecutivas, desde que os valores ficassem dentro de um limite de 
2 bar de pressão. Com esta triplicata de valores, realizou a média e desvio 
padrão para exposição destes dados, via técnica analítica. 

Existem duas maneiras de realizar este procedimento experimental de 
determinação de pressão de equilíbrio, em temperaturas e condições 
conhecidas, sendo a maneira analítica e a sintética. Com a analítica sendo a 
utilizada, procedimento visual, com demasiada dificuldade no estudo de 
sistemas de densidades de fases similares ou em regiões próximas do ponto 
crítico de algum componente estudado.  

O método sintético, por sua vez, destaca-se pela preparação cuidadosa 
de misturas e pela determinação do equilíbrio de fases sem a necessidade de 
análises diretas. Embora ofereça a vantagem de composições altamente 
precisas, apresenta desafios na identificação de transições de fase. Essa 
abordagem assegura que a composição no ponto de saturação seja conhecida, 
já que a solução inicial contém apenas uma fase até que o CO2 seja 
gradualmente adicionado, possibilitando uma determinação direta e confiável 
desse estado. 

Neste trabalho, as incertezas associadas às medições de fração molar, 
temperatura e pressão foram estimadas utilizando o método de incerteza do tipo 
B, conforme as diretrizes de Taylor e Kuyatt. Os valores de incerteza são 
apresentados de forma detalhada em tabelas contendo os dados experimentais, 
garantindo precisão, clareza e confiabilidade nas informações reportadas. 



124 
 

 

 

 

3. Discussões e Resultados  
 

Neste estudo, utilizou-se o método analítico para a determinação do 
equilíbrio de fases em sistemas contendo CO . Esse método foi escolhido por 
sua capacidade de fornecer informações detalhadas sobre a composição de 
cada fase em equilíbrio, permitindo a identificação precisa das transições de fase 
no sistema. A abordagem analítica mostrou-se particularmente eficaz para 
sistemas multicomponentes, onde a complexidade das interações exige uma 
análise rigorosa e detalhada.  

Com a finalidade de verificar e confirmar que os dados medidos foram 
medidos, foi realizado previamente o experimento de transição de fases com o 
CO2 e Acetato de etila, pois estes componentes estão validados na literatura, 
conforme Kloc et. al. 2019 (Figura C-1). 

 
Figura C-1 - Comparativo dos dados medidos com os dados encontrados na literatura 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

Analisando a Figura 1, pode perceber que os dados seguem consistente 
com a literatura, comprovando desta forma, a veracidade dos dados medidos. 

As tabelas 2-4 apresentam os dados coletados experimentalmente para a 
transição de fases do sistema binário {CO2 (1) + DEC (2)}, e dos sistemas 
ternários {CO2 (1) + DEC (2) + Etanol (3)} variando as proporções de 
composições dos compostos DEC e etanol. As variações na composição de CO2 
foi de 50% a 90% variando 10 em 10 pontos percentuais, com temperaturas de 
30 ºC (mais próxima da temperatura ambiente) a 80 ºC (maior temperatura 
possível no equipamento) com uma razão de 10 ºC. 
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Tabela C-2 - Medições de equilíbrio de fase para o sistema binário {CO2(1) + DEC(2)} na temperatura T, fração molar x e 

pressão p 

x1 x2 p/bar σ/bar Tipo de 
Transição x1 x2 p/bar σ/bar Tipo de 

Transição 
T = 303.47 K ± 0.07 K T = 313.38 K ± 0.15 K 

0.5010 0.4981 29.5 0.3 VLE (BP) 0.5010 0.4981 35.1 0.1 VLE (BP) 

0.5986 0.4014 34.3 0.4 VLE (BP) 0.5986 0.4014 41.5 0.3 VLE (BP) 

0.7010 0.2990 41.8 0.2 VLE (BP) 0.7010 0.2990 50.2 0.4 VLE (BP) 

0.7999 0.2001 45.9 0.2 VLE (BP) 0.7999 0.2001 57.7 0.5 VLE (BP) 

0.8995 0.1005 56.2 0.2 VLE (BP) 0.8995 0.1005 68.9 0.2 VLE (BP) 

T = 323.26 K ± 0.04 K T = 333.08 K ± 0.12 K 

0.5010 0.4981 40.6 0.1 VLE (BP) 0.5010 0.4981 46.3 0.3 VLE (BP) 

0.5986 0.4014 47.2 0.3 VLE (BP) 0.5986 0.4014 54.9 0.1 VLE (BP) 

0.7010 0.2990 59.2 0.2 VLE (BP) 0.7010 0.2990 68.7 0.1 VLE (BP) 

0.7999 0.2001 71.5 0.6 VLE (BP) 0.7999 0.2001 78.0 0.6 VLE (BP) 

0.8995 0.1005 81.2 0.1 VLE (BP) 0.8995 0.1005 94.7 0.6 VLE (BP) 

T = 343.04 K ± 0.02 K T = 352.93 K ± 0.10 K 

0.5010 0.4981 52.2 0.2 VLE (BP) 0.5010 0.4981 59.1 0.3 VLE (BP) 

0.5986 0.4014 63.5 0.2 VLE (BP) 0.5986 0.4014 72.2 0.2 VLE (BP) 

0.7010 0.2990 78.6 0.2 VLE (BP) 0.7010 0.2990 89.2 0.3 VLE (BP) 

0.7999 0.2001 91.0 0.7 VLE (BP) 0.7999 0.2001 101.0 0.2 VLE (BP) 

0.8995 0.1005 107.8 0.2 VLE (BP) 0.8995 0.1005 119.5 0.4 VLE (BP) 

Fonte: O autor, 2025 

 



126 
 

 

 

 

Tabela C-3 - Medições de equilíbrio de fase para o sistema ternário {CO2(1) + DEC(2) + etanol(3)} na 
temperatura T, fração molar x e pressão p 

x1 x2 x3 p/bar σ/bar Transition type 

DEC(2) + Etanol(3) (1:1) 

T = 303.46 K ± 0.11 K 
0.5010 0.2497 0.2494 36.1 0.3 VLE (BP) 
0.6099 0.1952 0.1949 42.3 0.4 VLE (BP) 
0.7037 0.1482 0.1480 47.1 0.3 VLE (BP) 
0.8295 0.0853 0.0852 52.0 0.2 VLE (BP) 
0.8905 0.0548 0.0547 56.8 0.2 VLE (BP) 

T = 313.14 K ± 0.16 K 
0.5010 0.2488 0.2487 42.2 0.2 VLE (BP) 
0.6099 0.1998 0.1997 50.1 0.2 VLE (BP) 
0.7037 0.1507 0.1506 58.0 0.3 VLE (BP) 
0.8295 0.0995 0.0995 64.5 0.2 VLE (BP) 
0.8905 0.0754 0.0754 70.9 0.3 VLE (BP) 

T = 323.49 K ± 0.04 K 
0.5010 0.2488 0.2487 48.6 0.2 VLE (BP) 
0.6099 0.1998 0.1997 58.6 0.5 VLE (BP) 
0.7037 0.1507 0.1506 67.6 0.1 VLE (BP) 
0.8295 0.0995 0.0995 75.9 0.1 VLE (BP) 
0.8905 0.0754 0.0754 85.8 0.4 VLE (BP) 

T = 332.32 K ± 0.18 K 
0.5010 0.2488 0.2487 54.8 0.2 VLE (BP) 
0.6099 0.1998 0.1997 66.6 0,1 VLE (BP) 
0.7037 0.1507 0.1506 78.5 0.3 VLE (BP) 
0.8295 0.0995 0.0995 88.3 0.4 VLE (BP) 
0.8905 0.0754 0.0754 96.9 0.5 VLE (BP) 

T = 343.08 K ± 0.05 K 
0.5010 0.2488 0.2487 63.5 0.2 VLE (BP) 
0.6099 0.1998 0.1997 76.0 0.6 VLE (BP) 
0.7037 0.1507 0.1506 88.9 0.5 VLE (BP) 
0.8295 0.0995 0.0995 102.5 0.5 VLE (BP) 
0.8905 0.0754 0.0754 108.1 0.3 VLE (BP) 

T = 353.09 K ± 0.10 K 
0.5010 0.2488 0.2487 70.1 0.8 VLE (BP) 
0.6099 0.1998 0.1997 86.0 0.7 VLE (BP) 
0.7037 0.1507 0.1506 100.4 0.7 VLE (BP) 
0.8295 0.0995 0.0995 115.0 0.4 VLE (BP) 
0.8905 0.0754 0.0754 118.4 0.2 VLE (BP) 

DEC(2) + Etanol(3) (1:2) 
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T = 303.41 K ± 0.06 K 
0.5026 0.1660 0.3314 40.5 0.3 VLE (BP) 
0.5983 0.1341 0.2676 46.2 0.4 VLE (BP) 
0.6998 0.1002 0.2000 50.7 0.4 VLE (BP) 
0.8502 0.0527 0.0971 55.1 0.3 VLE (BP) 
0.9002 0.0351 0.0647 61.2 0.2 VLE (BP) 

T = 313.26 K ± 0.18 K 
0.5026 0.1660 0.2487 47.9 0.1 VLE (BP) 
0.5983 0.1341 0.1997 55.9 0.6 VLE (BP) 
0.6998 0.1002 0.1506 62.1 0.4 VLE (BP) 
0.8502 0.0527 0.0995 69.0 0.2 VLE (BP) 
0.9002 0.0351 0.0754 74.0 0.3 VLE (BP) 

T = 323.14 K ± 0.05 K 
0.5026 0.1660 0.2487 55.5 0.1 VLE (BP) 
0.5983 0.1341 0.1997 65.9 0.1 VLE (BP) 
0.6998 0.1002 0.1506 72.7 0.3 VLE (BP) 
0.8502 0.0527 0.0995 86.2 0.2 VLE (BP) 
0.9002 0.0351 0.0754 89.8 0.4 VLE (BP) 

T = 333.18 K ± 0.07 K 
0.5026 0.1660 0.2487 64.3 0.3 VLE (BP) 
0.5983 0.1341 0.1997 75.5 0,4 VLE (BP) 
0.6998 0.1002 0.1506 84.1 0.2 VLE (BP) 
0.8502 0.0527 0.0995 99.5 0.3 VLE (BP) 
0.9002 0.0351 0.0754 102.9 0.5 VLE (BP) 

T = 343.16 K ± 0.05 K 
0.5026 0.1660 0.2487 72.3 0.2 VLE (BP) 
0.5983 0.1341 0.1997 85.8 0.3 VLE (BP) 
0.6998 0.1002 0.1506 95.7 0.4 VLE (BP) 
0.8502 0.0527 0.0995 110.9 0.3 VLE (BP) 
0.9002 0.0351 0.0754 116.9 0.4 VLE (BP) 

T = 352.97 K ± 0.11 K 
0.5026 0.1660 0.2487 80.6 0.2 VLE (BP) 
0.5983 0.1341 0.1997 95.5 0.3 VLE (BP) 
0.6998 0.1002 0.1506 106.9 0.2 VLE (BP) 
0.8502 0.0527 0.0995 120.3 0.2 VLE (BP) 
0.9002 0.0351 0.0754 122.4 0.2 VLE (BP) 

Fonte: O autor, 2025 

 

Devido à alta miscibilidade dentre os componentes estudados, não houve 
dificuldade demasiada para determinação para as transições de fases, 
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ocorrendo tanto no sistema binário como nos ternários estudados, resultando em 
baixos desvios. 

As avaliações experimentais foram conduzidas em um sistema ternário 
composto por soluções de carbonato de dietila (DEC) e etanol em diferentes 
proporções molares (1:1 e 1:2), com a adição de CO  em frações molares globais 
variando de 50% a 90% aproximadamente. Os dados obtidos foram organizados 
na Tabela 2, onde estão detalhadas as frações molares de CO  para cada 
mistura, acompanhadas do desvio padrão (σ), garantindo transparência e 
confiabilidade nos resultados apresentados. 

No sistema ternário, foram observadas transições de fase que incluem 
condições de concentração de 80% e 90% de dióxido de carbono. Essas 
transições refletem as alterações no comportamento termodinâmico do sistema 
devido ao aumento gradual da fração de CO , o que possibilitou a determinação 
precisa das condições de equilíbrio líquido-vapor (ELV) para cada composição 
analisada. Esse nível de detalhe é fundamental para a validação de modelos 
teóricos e o entendimento das interações moleculares nos sistemas 
multicomponentes. 

Por outro lado, no sistema binário, formado apenas por DEC e CO , os 
experimentos focaram exclusivamente na determinação dos pontos de bolha. 
Essa abordagem fornece dados críticos sobre o início da vaporização na mistura, 
oferecendo um contraste interessante em relação à complexidade das transições 
de fase observadas no sistema ternário. 

Os resultados obtidos destacam a sensibilidade do sistema às proporções 
molares entre os componentes, bem como à fração de CO  adicionada. Esses 
dados são valiosos para aplicações industriais que envolvem o uso de dióxido 
de carbono, como síntese de compostos químicos e captura de carbono, e 
contribuem para a otimização de processos químicos com alta eficiência e 
sustentabilidade. 

Os gráficos do comportamento estão nas Figuras C-2 a C-4 sendo a 2 
com equivalente o sistema binário, a 3 com sistema ternário 1:1 e a Figura 4 
representando o sistema ternário na proporção 1:2. No gráfico binário, há a 
comparação com os dados de Cheng, et.al. 2005. 
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Figura C-2 - Comparativo dos dados binario CO2 + DEC com a literatura 

 
Fonte: O autor, 2025 

 

É perceptível a considerável discrepância entre os dados da literatura com 
os dados medidos. Isto ocorre principalmente pela diferença entre as 
metodologias de análise, ou seja, enquanto Cheng et.al. 2005 utilizaram o 
método sintético, para este trabalho foi utilizado o método analítico. 

 
Figura C-3 – Diagrama com os dados do sistema ternário 1:1 

 
Fonte: O autor, 2025 

 
Figura C-4 – Diagrama com os dados do sistema ternário 1:2 
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Fonte: O autor, 2025 
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4. CONCLUSÃO 

O presente estudo demonstrou a eficácia do método analítico na 
determinação de equilíbrios de fases para sistemas binários e ternários 
envolvendo CO , DEC e etanol, contribuindo significativamente para o avanço 
do entendimento termodinâmico desses sistemas. O método permitiu a 
identificação precisa de transições de fase e pontos de equilíbrio líquido-vapor 
(ELV), mesmo em sistemas multicomponentes complexos, destacando-se pela 
robustez na obtenção de dados confiáveis e consistentes. 

Os resultados experimentais, organizados e validados por meio de 
cálculos de incerteza, revelaram importantes interações moleculares que 
variaram conforme as proporções molares e a fração de CO  adicionada. 
Observou-se que, enquanto no sistema binário (CO  + DEC) os experimentos se 
limitaram à determinação dos pontos de bolha, no sistema ternário (CO  + DEC 
+ Etanol) foi possível explorar uma gama mais ampla de condições, incluindo 
frações molares de CO  de até 90%. 

Os dados obtidos foram comparados com a literatura para o sistema 
binário e, apesar de diferenças metodológicas, apresentaram boa consistência 
dentro do contexto experimental. No sistema ternário, os resultados inéditos 
ampliaram o conhecimento sobre o comportamento termodinâmico de sistemas 
reacionais voltados à produção de carbonato de dietila, um composto promissor 
tanto como aditivo de combustíveis quanto para aplicações químicas 
sustentáveis. 

Em síntese, o trabalho não apenas reforça a relevância da rota de 
carbonilação do etanol com CO  como alternativa sustentável, mas também 
fornece uma base sólida para o desenvolvimento de processos industriais mais 
eficientes e ambientalmente responsáveis. Estudos futuros podem aprofundar as 
análises em condições supercríticas, explorando ainda mais o potencial dessas 
misturas. 
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