BT Xl Congresso Brasileiro de Engenharia

"‘fyé"% L E 9 é ﬁ: Quimica em Iniciagao Cientifica
- N y . i

Cnt:lgress:BrasiI'eito de Engenhaﬂ Un|Camp - Camplnas - SP

Ouirnicn om Tniciagso Crontiica 2019 19 a 22 de julho de 2015

APLICACAO DO SIMULADOR EMSO EM UM PROBLEMA
ESPECIFICO DE CINETICA E CALCULO DE REATORES

T.A.F.ROCHA!, W. U. LEITE!, B. L. VERAS! e W. R. O. PIMENTEL!

"Universidade Federal de Alagoas, Centro de Tecnologia
E-mail para contato: wildson_leite@hotmail.com

RESUMO - O presente trabalho visa mostrar como, utilizando o programa EMSO
(Environment for Modeling, Simulationand Optimization), podem-se solucionar
problemas que envolvem os principais reatores cinéticos: o reator batelada, o
reator de mistura perfeita (CSTR — Continuous Stirred - Tank Reactor) e reator
tubular (PFR — Plug Flow Reactor). Aqui ¢ mostrado um problema especifico,
envolvendo os trés reatores.

1. INTRODUCAO

A modelagem e simulacao sao fundamentais quando se deseja fazer previsdes sobre o
comportamento de um processo quimico em diferentes condigdes de operacdo. Em modelos
matematicos podemos descrever quantitativamente os processos, 0s parametros podem ser
variados facilmente em grandes intervalos, ao contrario de investigagdes experimentais, que
podem ser caras e longas (SCHULTZ et al., 2013).

Quando se objetiva estudar o comportamento das variaveis de um processo no decorrer
do tempo, o uso de simuladores torna-se uma ferramenta facilitadora e eficaz. Nesse, sentido,
utilizamos o EMSO que ¢ um simulador dinamico baseado em equagdes para tal finalidade, e
este ndo apresenta custos de utilizacdo. Nele ¢ possivel fazer modelagens e simulagdes de
processos simples ou complexos, no modo estacionario ou dindmico. Onde o usuério pode
criar seus proprios modelos utilizando a linguagem de modelagem do proprio
EMSO(MANUAL DE TREINAMENTO DO SIMULADOR EMSO, 2010).

Neste estudo trataremos dos trés principais reatores abordados no ensino de cinética e
calculo de reatores, o primeiro € o reator batelada, que ¢ um reator simples e requer poucos
acessorios. E ideal para a produgdo em pequena escala, pode ser empregado para
experimentos de cinética das reacdes, para a fabricacdo de produtos caros € nos processos
dificeis de ser convertido em operagdes continuas. Como em todo processo descontinuo e
semi-continuo, o reator batelada opera em regime transiente por natureza. Para fins de projeto,
assume-se possuir agitacao perfeita, implicando ndo haver variagdo espacial na velocidade de
racdo. O segundo ¢ o PFR que opera continuamente e em estado estacionario, por isso, ¢ ideal
para producdo em larga escala quando a taxa de reagdo ¢ razoavelmente ou extremamente
alta. Este reator ¢ modelado em fun¢ao de uma diferencial de volume. Por fim, o CSTR.Este ¢
um reator agitado que opera continuamente em estado estacionario, seu conteudo ¢
considerado perfeitamente misturado. Consequentemente, entende-se que a temperatura, a
concentracdo e a velocidade da reagdo dentro de um CSTR independem do tempo, quando
atingido o regime estacionario, ou da posicdo espacial das particulas da mistura (FOGLER,
2009).
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Temos por objetivo, a partir da problematica descrita na metodologia a seguir, elaborar
a modelagem e a simulacdo dos trés reatores j& mencionados e, através dos graficos que
descrevem o comportamento dos mesmos, demonstrar que o simulador EMSO ¢ eficaz na
resolucao de problemas dessa natureza.

2. METODOLOGIA

Rodrigues et al. (2006), afirma que o livro-texto “Elementos de Engenharia das Reagdes
Quimicas” de Fogler(2009) tem se consolidado como a principal literatura no ensino de
cinética e célculo de reatores. Ele acredita que a abordagem dos exemplos e dos problemas
propostos, que muitas vezes requer o uso de ferramentas computacionais, seja 0 motivo para o
sucesso desse livro.

Adaptando o Problema 4-5, proposto por Fogler (2009), temos que escolher entre um
reator CSTR e um PFR, aquele que propicie a maior conversao X de reagente em produto. O
CSTR tem 200,0 L de volume operando isotermicamente, podendo ser resfriado a 0°C ou
aquecido a 77°C. O reator PFR tem 800,0 L de volume, também opera isotermicamente, mas
somente a temperatura de 27°C. Posteriormente, o problema propde que o tempo de reagdo
seja calculado, caso ela ocorra num reator batelada de 200,0 L de volume, em duas condigoes,
a0°Cea77°C.

A reacdo proposta € genérica, ocorre isotermicamente em fase liquida e segue uma lei
elementar de velocidade.Ela tem a forma:

A+ B-C

Onde 4 e B sdo reagentes, ambos de concentracdo de alimentacdo de 2 mol/L antes da
mistura. A vazao volumétrica de cada corrente ¢ de 5 L/min e suas temperaturas na entrada ¢
de 300K. As correntes de reagentes sdo misturadas imediatamente antes de entrarem no
reator. Sao fornecidas ainda a velocidade especifica k e a energia de ativagdo £ dessa reagao,
a saber, 0,07 L/mol/min a 300K e 20000 cal/mol, respectivamente.

Para melhor compreensao, a Figura 1 mostra o esquema simplificado do processo.

Figura 1 - Esquema do processo de reagao.
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Visto que as correntes de reagentes sdo misturadas imediatamente antes de entrar no
reator, as concentracdes das espécies 4 e B sdo divididas pelo nimero de correntes
misturadas. Como nesse caso duas correntes sao misturadas, as novas concentragdes dos
reagentes foram reduzidas a metade, conforme a Equacao 1, abaixo.
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=2 (1)
Ainda devido a mistura, as vazdes massicas v das correntes liquidas sdo somadas,
conforme Equacao 2.
UV =Vy,+ Vg (2)
Assumindo que a espécie A4 seja o reagente limitante e que os reatores tenham volume
constante, a estequiometria em termos da conversdao, assumira a forma da Equagdo 3 e a

Equacao 4.
Cy= CAl(l XA) 3)

¢ _CAl(gAl BX) @)

Onde f ¢é o coeficiente estequiométrico do reagente B, neste caso, igual a 1. Como
consequéncia da alimentacdo de concentragdes equivalentes das espécies 4 e B, temos que a
Equacgdes 3 e 4, assumiré a forma da Equagdo 5 abaixo.

Cp=Cyy(1- XA) (5)

Assim, temos que as concentragdes finais dos reagentes sdo iguais (C,=Cp).

Sabendo que a reagcdo obedece a uma lei elementar de velocidade, temos que a
velocidade de consumo de 4, -r,4, serd dada pela Equagao 6.

~1,=kC,Cp=kC,42(1-X,)? 6)

Por Arrhenius, a velocidade especifica & de reagdo, ¢ fungdo exclusiva da temperatura.
Assim sendo, fazemos uso equagao 7 proposta por Arrhenius.

ko = kyexp [%(Tll - Tiz)] (7)

Onde R ¢ a constante universal dos gases e tem valor igual a 1,987 cal/mol/K, k; ¢ a
velocidade especifica da reagdo na temperatura absoluta 7 (0,07 L/mol/min a 300K) e 4, ¢ a
velocidade especifica da reacdo na temperatura absoluta desejada 7.

Sendo assim, os trés reatores de interesse, foram modelados pelas Equacgdes 8, 9 ¢ 10,
que se seguem. Vale ressaltar que a condi¢do simplificadora que fala a respeito da operacao
em estado estacionario do reator CSTR, ndo foi assumida, com a finalidade de demonstrar a
desempenho do simulador EMSO na resolugdo de equagdes diferenciais ordindrias. Esta
hipotese foi aplicada somente ao reator PFR.

Assim, o0 CSTR foi modelado pela Equacao 8,

dX, 2
ar ~ kyCyr(1-Xy) v (8)
O PFR pela Equacgao 9.

XA _ Vkchl
1-X,7 v

©)
O reator Batelada pela Equacdo 10.
dX,

_d_ =k CA1(1 XA) (10)

Nas trés equagdes acima, } representa o volume do respectivo reator.

ApoOs esta etapa, os modelos foram implementado no simulador EMSO, conforme
Figura 2, abaixo.
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Figura 2 - Implementagdo dos modelos no simulador EMSO.

1 »Flowsheet P4_5_Fogler

3 | PARAMETERS

4 | vAQ0 as Real (Brief="vazdo reagente A", Unit="'1/min");

5 | vBO as Real (Brief="vazdo reagente B", Unit="1/min");

6 |V_cstr as Real (Brief="volume do CSTR", Unit='1");

7 |v_pfr as Real (Brief="volume do PFR", Unit="1');

8 |V_b as Real (Brief="Volume do Reator Ratelada™, Unit="1");

9 |kl as Real (Brief="vel. especifica”, Unit="1/mol/min’', Default=0.07);
10 | T1 as Real (Brief="Temperatura”, Unit='K', Default=300);

11 | T2 as Real (Brief="Temperatura”, Unit='K');

12 | CA0 as Real (Brief="Concentracao inicial”, Unit="mol/1");

13 |E as Real (Brief="Energia de ativacao”, Unit='cal/mol', Default=20000);
14 |R as Real (Brief="Constante dos gases”, Unit='cal/mol/K"', Default=1.987);

SET
17 | T2=350*"K";
18 | vAD=5*"T/min";
19 | vBO=5*"T/min";
20 | CAD=2%*"mo1/1";
21 | v_cstr=200%"1";
22 | v_pfr=800%"'1";
23 | v_b=200%*"1";

25 | VARIABLES

26 | v as Real (Brief="vazdo dos reagentes”, Unit="1/min’');

27 | CAl as Real(Brief="Concentracido do reagente A ap6s a mistura das corrente A e B”, Unit="mol/1");
28 | k2 as Real (Brief="vel. especifica”, Unit="1/mol/min");

29 | XA_cstr as Real (Brief="Conversdo");

30 | XA_pfr as Real (Brief="Conversao");

31 | XA_b as Real (Brief="Conversao");

34 | INITIAL
35 | XA_cstr=0.0;
36 | XA_b=0.0;

38 | OPTIONS

39 | TimesStart=0.0;
40 | TimeStep=0.01;
41 | TimeEnd=60;

42 | TimeUnit="min";

44 | EQUATIONS

45 | # mistura das correntes Mo mix

46 | v=vAD+vB0;

47 | CAl=CA0/2; # devido a soma das duas correntes de reagente, uma de A e a outra de B.

49 | # cdlculo da nova velocidade especifica de reacdo
50 | k2=k1*exp ((1/T1-1/T2)*E/R);

51

52 | # modelos dos reatores

53 | Fostr

54 | diff(XA_cstr)=-XA_cstr*v/V_cstr+k2*CA1* (1-XA_cstr)A2;
55 | #pfr

56 | XA_pfr=v_pfr*kl*cAl*(1-xa_pfr)/v;
57 | #batelada
58 | diff(xa_b)=k2*cAl*(1-XA_b)A2;

60 “end

<

Na entidade do EMSO, denominada FlowSheet, os parametros foram declaradas na
secdo PARAMETRS, as variaveis em VARIABLES, as condi¢des iniciais em INITIAL e as
equacdes em EQUATIONS. A segdo SET foi implementada a fim de facilitar a alteragdo dos
valores parametros e a secao INITIAL foi colocada, pois ¢ imprescindivel em sistemas
dindmicos, ou seja, cujas variaveis se alterem em func¢ao do tempo.

3. RESULTADOS

Como pode ser observado no grafico da Figura 3, o CSTR operando a 0°C (227K)
apresenta conversao inexpressiva de reagente. Ja operando a 77°C (350K), o mesmo chega a
conversao de 4 préoxima a 0,90 (90%) quando o regime estacionario ¢ atingido. Nessa
temperatura, o regime ¢ atingido por volta dos 200s (3,3 min). A 300K o PFR teve conversao
proxima a 0,85 (85%). Vale ressaltar que os reatores operam isotermicamente ¢ que o PFR

vl
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ndo foi modelado para descrever o seu regime dinamico, isso explica a reta gerada para a
conversao obtida por este reator.

Figura 3 - Conversao do reagente 4 em funcao do tempo, para os reatores CSTR e PFR em
diferentes temperaturas de operacao.
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Assim, analisando a conversdao de reagente em produto, o CSTR operando a 77°C
(350K) ¢ o melhor reator para a reagdo proposta. Vale ressaltar também, que o CSTR
apresentou uma maior conversao com apenas um quarto do volume do CSTR, isso ¢ outra
vantagem a ser considerada.

Fazendo a andlise da conversdo em funcdo do tempo para a reagdo ocorrendo
isotermicamente a 77°C num reator batelada, obtivemos o grafico da Figura 4. Nessa figura,
somos capazes de observar que o tempo para a conversdo de 0,90 (90%) foi de
aproximadamente 60s (1 min). Com o intuito de observar o tempo para esta mesma
conversao, neste mesmo reator, s6 que operando a 0°C (227K). Neste ultimo grafico, somos
capazes de observar que foram necessarios aproximadamente 2,13x10°s (2,5 dias), para se
atingir 90% de conversao.

Figura 4 - Conversao do reagente 4 em fun¢do do tempo num reator batelada a 350K.
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Figura 5 — Conversao do reagente 4 em fungdo do tempo num reator batelada a 273K.
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4. CONCLUSAO

Com este trabalho conseguimos demonstrar que o simulador EMSO ¢ eficiente e pratico
na resolu¢ao de problemas académicos de cinética e céalculo de reatores. Constatamos ainda
que os resultados obtidos sdo compativeis aos apresentados por Fogler (2009) e condizentes
com a literatura. E levando em consideracdo que o presente problema, temos que o CSTR a
350K apresenta maior conversdo quando comparado ao CSTR a 273K e ao PFR a 300K,
contudo a melhor conversao por tempo se da no reator batelada a 350K.
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