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RESUMO - Este trabalho tem como objetivo explorar o Excel®, ferramenta de
planilhas bastante conhecida e presente na maioria dos aparelhos do mundo, de
modo a testar sua capacidade cientifica de simular modelos de reacfes cataliticas
através de sua linguagem de programacdo VBA® (Visual Basic for Applications).
Através dessa linguagem, foi simulado um modelo obtido na literatura que
descreve a cinética de uma reacdo de oxidacdo catalitica do tolueno. Foi obtido
um gréfico que relaciona a concentracdo de tolueno com a posi¢do no reator de
modo que 0s inputs, ou seja, as informacgdes do sistema e da reacdo podem ser
alteradas livremente de modo a permitir o estudo de diferentes dimensGes de
reator, vazles, concentracfes iniciais, taxas de reacdo e parametros para o
catalisador. Os resultados demonstram que é possivel simular reacGes cataliticas
com quantidades consideraveis de caracteristicas varidveis valendo-se de uma
ferramenta presente em nosso cotidiano.

1. INTRODUCAO

Atualmente faz-se necessario o acesso a plataformas que oferecam seguranca quando
se trata de simulacdo de processos a partir de dados reais. Infelizmente, esse tipo de
ferramenta se torna inacessivel a muitos frente aos altos custos e até complexidade de
manuseio. Outro topico ainda moderno no mundo cientifico € o desenvolvimento de pesquisas
acerca de reacgdes cataliticas — oportunidade de tornar processos cada vez mais baratos e
eficazes por meio da economia de recursos e exploragdo de mecanismos reacionais.

Tendo em vista tais demandas, este trabalho tem como objetivo explorar o potencial
cientifico de softwares comuns tais como o Excel®, da Microsoft®, por meio de simulagdes.
Mais especificamente, trataremos da simulacdo da oxidacéo catalitica do tolueno, cujo modelo
cinético esta disponivel na literatura.

Visual Basic for Applications® é o nome dado a linguagem de programacéo
computacional criada pela Microsoft que se vale de uma maneira de trabalho grafica e
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demonstrativa. A linguagem ¢ um acrénimo para “codigo de instru¢do multifuncional para
iniciantes” em inglés, ¢ o termo “visual programming” se refere a qualquer linguagem que
permite aos usuarios a manipulacéo gréfica dos seus elementos.

Esta linguagem é tida como facil de utilizar e pratica em suas aplicacdes para variados
fins. Além disso, est4 disponivel em muitos softwares da Microsoft®, tais como o Word®,
Power Point® e o programa de planilhas Excel®. Particularmente para este, 0 VBA® se torna

uma ferramenta poderosa e acessivel, principalmente em rela¢éo ao fornecimento e disposicéo
de dados.

2. REVISAO BIBLIOGRAFICA

No universo atual de desenvolvimento de reacfes cataliticas tem-se como um dos
principais objetivos a conversdo fotocatalitica do metano. Nota-se nos trabalhos de TAYLOR
(2003), por exemplo, que eles se valem do oxido de tungsténio como catalisador para obter
metanol. Os tipos de reatores sdo em sua maioria anelares ou tubulares, sendo do primeiro
tipo nos trabalhos de NOCETI et al. (1997),

O papel da luz nestas pesquisas é justamente de complementar os efeitos dos
catalisadores uma vez que em alguns casos é necessaria a formacdo de radicais para o
acontecimento das reagdes, como é observado nos trabalhos de TAYLOR et al. (1997).

Existe uma série de propriedades que interferem no rendimento de um reator
fotocatalitico. Elas influenciam em aspectos como velocidade e mecanismos da reacdo,
equilibrio quimico e até a natureza dos produtos formados. Catalisadores sdo substancias cuja
finalidade é reduzir a energia de ativacdo de uma reacdo e por consequéncia alterar sua
velocidade (lei de Arrhenius). Logo, sua concentracdo esta diretamente relacionada com o

efeito global que causam num processo. Isso pode ser observado na Figura 1, do trabalho de
ASGARI et al. (2012).

Figura 1 — Eficiéncia de uma reacao de extracdo de fenol vs concentracao de catalisador
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O equilibrio quimico e a cinética de uma reacdo sdo diretamente influenciados pelas
concentracdes das substancias presentes no reator. Por isso, as vazdes de entrada e saida, as
extensbes de reacOes paralelas e o regime de escoamento (com ou sem acumulo) séo
caracteristicas mensuraveis responsaveis pelas concentraces de cada componente.

Utilizou-se o trabalho de TOMASIC et al. (2008) de modelagem da oxidacéo
fotocatalitica do tolueno em reator tubular. O “modelo 17, como foi chamado, € representado
pela seguinte equacao cinética:

dls _ k,a(C C
u dz - gaE 4.9 A,s) (1)
Onde:
_ ShDy
9 2R(1-k) )
R _
Sh = 0,705(Re—)%*35¢%>8
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Onde:

a — area geométrica de superficie (m?);

Ca — concentracdo do composto “A” (mol m™);

Cag — concentragio de “A” na fase gasosa (mol m);

Cas — concentracdo de “A” no catalisador (sélido) (mol m™);
Da — coeficiente de difusdo molecular no ar (1bar, 20°C) (m? s%);
Dy — coeficiente de difusdo molecular (m? s™%);

n - viscosidade dindmica (m? s™);

k — Constante de taxa da reagéo (mol m=s?);

kg — coeficiente de transferéncia de massa na interface (m s);
L — comprimento do reator (m);

1 — viscosidade cinematica (mol m?s?);

p — densidade (mol m™);

R — raio do reator (m);
Re — numero de Reynolds;

u — velocidade linear do fluido (m s%);um — velocidade linear média do fluido (m s™2).
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As consideragdes para este modelo sdo que o estado é estacionario, isotérmico, pressao
constante ao longo do reator, escoamento ideal, o catalisador encontra-se nas paredes internas
do reator tubular em estado sélido, difusdo interfasica desprezivel e desativacdo catalitica
desprezivel. Este modelo ndo leva em consideracao efeitos da luz. Além disso, tomamos a
liberdade de considerar que a concentracdo de tolueno em fase sélida (Cas) € muito menor do
que em fase gasosa (Cag).

Ressalta-se que foi adicionado um sinal negativo a Equacao 1 pois ela é referente a taxa
de variacdo da concentracdo do tolueno, que € um reagente.

2. METODOLOGIA

Para simular a concentracdo de tolueno ao longo do reator, a Equacéo 1 foi integrada e a
seguinte funcéo foi obtida:

kg
20 (D) = Cuo/ exp 2]

(6)
Onde Ca, é a concentragéo inicial de tolueno.
Utilizando-se o software Excel® 2013, da Microsoft®, através da linguagem VBA®,

foi criada uma macro que gera dados de posicdo no reator e concentracdo de tolueno de

acordo com informagdes de entrada disponiveis na planilha. Estas informacGes estdo descritas
na Tabela 1.

Tabela 1 — Tabela de dados de entrada

e

O codigo faz com que os dados sejam escritos numa das planilhas do programa, a qual
produz um grafico de concentracao de tolueno em fase gasosa versus a posi¢do no reator.
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3. RESULTADOS

Como resultado da simulacdo, tem-se uma ferramenta que consiste em duas planilhas
(uma para entrada de dados e outra para saida) que fornecem informacgdes de concentracdo de
reagente tolueno ao longo do reator tubular. Como mostrado na Tabela 2, para uma entrada de

informagdes quaisquer, é possivel prever a concentracdo de tolueno através do grafico da
Figura 3.

Tabela 2 — Tabela de dados de entrada preenchida

Figura 3 — Conjunto de dados e grafico resultante Ca g (mol/m) versus z(m)
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4. CONSLUSAO

Observa-se, conforme a Figura 3, que o perfil de desaparecimento de Cag ao longo do
reator estd de acordo com o modelo desenvolvido da literatura.

O “modelo 1” desenvolvido por TOMASIC et al. (2008) néo envolve o efeito da luz na
reagdo nem ajustes relacionados a transferéncia de massa na interface. Porém, é fruto de
dados experimentais, 0 que 0 torna uma aproximagdo valida bem como torna valida sua
simulacdo através do VBA®. Além disso, reacOes cataliticas de ordem similar em reator
tubular podem valer-se do cddigo construido para simulagdes com viés pratico.
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