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EPIGRAFE

O mundo vai girando
Cada vez mais veloz
A gente espera do mundo
E o mundo espera de nos
Um pouco mais de paciéncia

(Lenine. Paciéncia. Na Pressé&o. Recife. Ariola Records, 1999.)



RESUMO

A modelagem e simulagdo de processos € um mecanismo de ampla utilizacdo nas
industrias, uma vez que possibilita predizer e avaliar o comportamento e influéncia
de parametros operacionais bem como modelar e simular equipamentos, sem
interferir no sistema operante. Deste modo, tal &rea tem crescido muito nos altimos
anos, sendo (til desde a pesquisa e concepcao até a operacdo de uma planta.
Neste trabalho simula-se o esquema reacional de Van de Vusse em um reator
CSTR, através do uso dos softwares livres - EMSO e GNU Octave - e,
posteriormente, avalia-se o comportamento do sistema diante das modificacdes
realizadas a fim de propor melhores condicbes de operacdo. S&o simulados o
estado estacionario, como meio de validacdo de dados, e o estado dinamico. Para
efeitos de demonstracdo dos resultados, trés importantes parametros foram
selecionados para serem manipulados: a vazdo de entrada de ciclopentadieno no
reator, a temperatura da manta de troca térmica e o volume reacional. O propadsito
dessas variacbes no sistema, é favorecer a reacdo de formacdo do produto de
interesse - ciclopentenol -, utilizado em andlises laboratoriais de vacinas e proteinas,
frente aos demais compostos originados pelas rea¢des secundarias. Os resultados
obtidos variando-se os parametros supracitados permitiram concluir que quanto
maior a vazao alimentada no reator, maior sera a formacédo do produto de interesse.
Em contrapartida, a producdo de ciclopentenol é favorecida quando a temperatura
da jaqueta de troca térmica mantém-se em valores intermediarios. Nos testes
envolvendo o volume reacional, avaliaram-se reatores de volume menor e maior, em
busca de uma vazédo e temperatura 6tima para favorecer a reacao principal. Tendo
em vista os resultados obtidos, constata-se o0 bom desempenho dos softwares para

fins industriais e académicos em estudos de simulacdo e modelagem computacional.

Palavras-chave: Simulag&o. Van de Vusse. Octave. Reatores quimicos. Otimizagao.
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LISTA DE SIMBOLOS E SIGLAS

ra: velocidade de reacao;

t: tempo;

T : tempo espacial,

VR : volume total do reator;

T: temperatura do reator;

Fo: vazao volumétrica da corrente de entrada;

F: vaz&o volumétrica da corrente de saida;

Cao: concentracao inicial do reagente A,

Ca: concentracéo do reagente A,

ki: constante cinética da reacao de formacéao do ciclopentenaol;

ko: constante cinética da reacao de formacéao do ciclopentanodiol,
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Cp: concentracéo do reagente B;
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C.: concentracao do reagente C;

Cdo: concentracao inicial do reagente D;

Cq: concentracéo do reagente D;

To: temperatura inicial do reator;

Kw: constante cinética da jaqueta de troca térmica;

ARr: area do reator;

p: massa especifica;

C,: capacidade calorifica,;

Ty: temperatura da jagueta de troca térmica;

AH”®: energia de ativacdo da reacdo de formac&o do ciclopentenol;
AHBC: energia de ativacéo da reacdo de formacao do ciclopentanodiol;
AH”P: energia de ativacéo da reacdo de formacao do diciclopentadieno;
my: massa especifica da jaqueta de troca térmica,

Co«: capacidade calorifica da jaqueta de troca térmica;

ki: constante cinética da reacao i;



i indice representativo do comportamento do sistema,;

Ko: constante cinética a uma condigéo conhecida;

Ei: energia de ativacédo da reacao i;

R: constante dos gases;

ALSOC - Free Environment for Simulation, Optimization, and Process Control;
BR — Batch Reactor;

CSTR — Constant Flow Stirred Tank Reactor;

DAE — Equacdes Algébrico-diferenciais;

EDO — Equacéao Diferencial Ordinaria;

EML — EMSO Model Library;

EMSO - Environment for Modelling, Simulation and Optimization;
ERQ — Engenharia das Reacdes Quimicas;

GNU - Gnu's Not Unix;

OOP — Object-Oriented Programming;

PFR — Plug Flow Reactor;

s.n. — Sine Nomine;

S.l. — Sine Loco;
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1 INTRODUCAO

Com a globalizacédo, as empresas tiveram de se adaptar a um cenario de ampla
concorréncia, sendo necessario redefinir as estratégias, a fim de aumentar a
produtividade e oferecer produtos com preco e qualidade que até entdo ndo eram
ofertados aos consumidores. Assim, técnicas e procedimentos passaram a ser
adotados para a obtencdo de processos mais econémicos, gerando uma melhor e
maior producdo, bem como analises de seguranca e riscos e diminuicdo da emissao
de produtos quimicos (BELHOT; FIGUEREDO; MALAVE, 2001; SECCHI, 1995).

Uma destas técnicas € a modelagem para simulacdo, que consiste na
experimentacdo de um sistema real por meio de um modelo detalhado,
possibilitando verificar o desempenho do processo, frente as mudancas nas suas
variaveis. A simulagéo permite melhor compreensédo do processo em estudo, auxilia
na solucdo de problemas e na tomada de decisbes, sem que O processo seja
interrompido (BATEMAN et al., 2013; BELHOT; FIGUEREDO; MALAVE, 2001; apud
FRIGERI; BIANCHI; BAKES, 2007; MELLO, 2007; PIMENTEL, 2015).

Para a Engenharia Quimica programas capazes de simular processos sao
fundamentais, pois a analise da influéncia das variaveis contribui para aumentar a
eficiéncia dos mesmos, na reducdo dos gastos e para garantir um melhor
aproveitamento dos recursos. Os recursos computacionais podem ser utilizados de
varias formas no cotidiano de um engenheiro quimico, envolvendo desde atividades
simples até as mais complexas, como o projeto de uma planta industrial ou a

simulacdo de um determinado processo (ZOCRATTO et al., 2011).

Um exemplo seria 0 processo envolvendo a reacdo de Van de Vusse em um reator
CSTR, o qual tem sido amplamente explorados na area de programacgao, por se
tratar de um esquema reacional complexo, sendo portanto, alvo interessante para a
otimizacao (TORRES; FARIA; BRAGA, 2016).
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Atualmente, encontra-se disponivel uma gama de softwares capazes de contribuir
nas atividades dos engenheiros quimicos, contudo, esses programas ainda ndo sao

propagados no ensino de maneira eficaz (ZOCRATTO et al., 2011).

Diante do exposto, o presente trabalho tem como objetivo utilizar softwares livres —
EMSO e GNU Octave — para a simulacéo de reatores quimicos sujeitos a condicfes
operacionais reais, avaliando o comportamento dos mesmos frente a variacdo dos
parametros do processo e comparando os resultados obtidos, a fim de mensurar

qual cenario ocasionard melhor desempenho para o processo em questao.

Busca-se evidenciar os beneficios de se associar o conhecimento tedrico a
simulacéo, contribuindo ndo s6 para sua formacao académica como também para os

desafios profissionais do engenheiro.
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2 OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GERAL

Utilizar softwares de simulagao para prever e otimizar o comportamento de reatores

quimicos.

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Utilizar os softwares para simular o comportamento do sistema previamente
definido;

e Comparar os dados obtidos com os dados da literatura a fim de valida-los;

e Avaliar o desempenho dos reatores, otimizando-os frente a variacdo dos
parametros do processo;

e Comparar os resultados obtidos nos diferentes softwares utilizados.
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3 REFERENCIAL TEORICO

7

Neste capitulo é realizada uma breve revisdo sobre modelagem e simulagdo de
processos, onde sao apresentados conceitos envolvidos no assunto e classificagcoes
dos modelos de simulacédo. Aborda-se também a importancia do uso da simulacéo
na engenharia quimica, especificamente na resolucdo de equacdes de desempenho
de reatores, apresentando alguns estudos envolvendo modelagem e simulacdo dos

mesmos. Por fim, sdo expostos conceitos sobre a engenharia das rea¢des quimicas.
3.1 MODELAGEM E SIMULACAO

O interesse industrial em técnicas computacionais de modelagem e simulacéo tem
aumentado satisfatoriamente (SECCHI, 1995). Isso se deve a competitividade
crescente entre as empresas, que buscam progressivamente melhorar seu
desempenho nos processos produtivos e produtos, reducdo de riscos ocupacionais,

bem como dos impactos ambientais (PIMENTEL, 2015; SECCHI, 1995).

Diante do exposto, o dominio das ferramentas de controle esta se tornando cada vez
mais fundamental e onipresente no processo de formacdo de um engenheiro;
diversificando é&reas de atuacdo, incorporando complexidades variadas e
aplicabilidade crescente (FERREIRA et al., 2006).

A modelagem para simulacdo vem sendo empregada em varias areas, como na
saude, transportes, construcao civil, manufaturas, organizacdes publicas, sistemas

de computacéo, entre outras (MIYAGI, 2006).

3.1.1 Conceitos basicos de modelagem e simulagéo

7

Sistema é um conjunto de componentes que possuem uma relacdo de
funcionalidade. Pode ser afetado por perturbacdes externas a ele. Logo, para uma
modelagem, € preciso definir a fronteira do sistema, que dependera do objetivo da
andlise. A situacdo do sistema, isto &, o valor das variaveis num dado instante de
tempo, é definido como estado (MELLO, 2007; MIYAGI, 2006).
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Os modelos sao representacfes matematicas, cujo conjunto de equacbes deve
descrever o sistema real (OGATA, 2005; TORRES; FARIA; BRAGA, 2016). Um
mesmo sistema pode ser reproduzido por iniUmeros modelos matematicos, com
variados niveis de fidelidade (OGATA, 2005; TORRES; FARIA; BRAGA, 2016).
Entretanto, independente dos recursos disponiveis, € impossivel que um modelo

represente a realidade plenamente (ROSSONI, 2006).

Assim, para a constru¢do de um modelo matematico, séo utilizadas aproximacdes a
fim de reduzir a complexidade do mesmo. Porém as aproximacgfes devem ser feitas
com cautela para que o modelo ndo forneca resultados duvidosos (FERREIRA,
2006).

Uma vez obtido o modelo matematico, este deve ser reescrito para uma linguagem
que possa ser “entendida” por um computador e que seja capaz de fornecer uma
estrutura organizada do sistema. A execucdo de um modelo chama-se simulacao
(MELLO, 2007; MIYAGI, 2006).

A simulacao permite conhecer a resposta do sistema frente a distintas perturbacoées,
antes mesmo de sua implantacdo, bem como realizar testes inUmeras vezes e
solucionar problemas sem que o processo real seja interrompido, reduzindo custos e
tempo (FREITAS, 2001 apud PIMENTEL, 2015; MELLO, 2007; NAYLOR et al., 1971
apud FRIGERI; BIANCHI; BAKES, 2007; SILVA, 2016).

A modelagem para simulacdo possui alguns mecanismos internos. Sao eles:
componentes, parametros e variaveis. Componente € a parte do sistema que se

deseja avaliar. O componente varia de acordo com o sistema (MELLO, 2007).

Parametros sdo caracteristicas do sistema controladas pelo usuario e que tem um
valor constante em toda a simulacéo, alterando somente se outras situacdes forem
avaliadas (MEDEIROS, MOTEVECH, ALMEIDA FILHO, 2005).

Utilizam-se as varidveis para relacionar um componente a outro, desta forma, elas

assumem valores distintos conforme o desempenho do sistema, quando simulado.
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Podem ser classificadas como exdgenas, de estado e endogenas (MELLO, 2007,
MEDEIROS; MOTEVECH; ALMEIDA FILHO, 2005).

Conceitua-se como varidveis exdgenas, ou variaveis manipuladas, aquelas cujo
valor afeta o sistema, mas néo séo influenciados por ele, ou seja, sdo as variaveis
de entrada do modelo (MEDEIROS; MOTEVECH; ALMEIDA FILHO, 2005; MELLO,
2007; OGATA, 2005). E nessa variavel que se intervém a fim de manter a variavel
enddgena no valor desejado (OGATA, 2005).

As variaveis endogenas tém o valor definido pelo sistema, ou seja, sdo as variaveis
de saida. S&0 obtidas a partir da relacdo das variaveis exogenas e de estado de
acordo com cada sistema (MEDEIROS; MOTEVECH; ALMEIDA FILHO, 2005;
MELLO, 2007). Sado também chamadas de variaveis controladas: seu valor € medido
e entdo, a partir da varidvel manipulada sao feitas corre¢Bes a fim de se obter um
resultado desejado (OGATA, 2005). A esse resultado di-se o nome de setpoint
(TORRES; FARIA; BRAGA, 2016).

Por outro lado, as variaveis de estado descrevem o estado do sistema simulado ou
de cada componente, no inicio, final ou no decorrer de um determinado intervalo de
tempo. Se a execugdo de uma simulacao for interrompida, esta, s6 serd retomada a
partir desse ponto se os valores de todas as variaveis de estado no momento da

interrupcédo forem conhecidos (MELLO, 2007).
3.1.2 Classificacdo dos modelos da simulacéao

Os modelos para simulacéo sao classificados segundo o tipo de equagfes que séo
utilizadas na sua construcédo (GARCIA, 2005).

Dentre as classificacbes destacam-se os modelos estaticos e dinamicos. Os
modelos estaticos sdo aqueles que representam o sistema em um determinado
momento, ou seja, o tempo é invariavel. Logo, resultam em sistemas de equacdes

algébricas. JA4 nos modelos dinAmicos (ou transientes), as variaveis mudam seu
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valor ao longo do tempo, resultando em sistemas de equacOes diferenciais
ordinarias (PIMENTEL, 2015; SILVA, 2016; TORRES; FARIA; BRAGA, 2016).

A simulacdo dindmica corresponde a maioria dos modelos operacionais. Subdivide-
se em outras classificagdes, onde se destaca quanto a linearidade. Um modelo é
dito linear quando a saida depende proporcionalmente da entrada e de perturbacdes
gue possam existir (GARCIA, 2005).

Trabalhar com modelos lineares € mais simples que os modelos nao-lineares. Isso
se deve pelo fato de esses modelos satisfazerem o Principio da Superposicéo, ou
seja, o efeito das variaveis de entrada pode ser avaliado tratando cada entrada
individualmente e posteriormente somando os resultados (GARCIA, 2005; OGATA,
2005).

Entretanto, a maioria das situacdes reais ndo € descrita precisamente por modelos
lineares, em virtude da complexidade do processo, tamanho da regido avaliada e
nivel de descricdo desejado (TORRES; FARIA; BRAGA, 2016).

A ndo linearidade de uma equacao pode apresentar-se de varios modos, dificultando
descrevé-las em equacBes matematicas (GARCIA, 2005; LATHI, 2007). Assim,
utiliza-se linearizar equacdes né&o-lineares, considerando condi¢des operacionais
estacionarias. Com isso é possivel representar a resposta do sistema com eficiéncia
em alguma regido proxima ao momento estacionario (GARCIA, 2005; TORRES;
FARIA; BRAGA, 2016).

A simulacao dinamica pode ser classificada ainda como deterministica, no qual as
variaveis ndo sao aleatorias, isto €, os valores das variaveis sdo conhecidos,
fornecendo com precisdo o comportamento do sistema; e estocasticas, onde ao
menos uma das variaveis respeita a aleatoriedade ou uma funcéo de probabilidade,
fornecendo uma resposta estimada do desempenho do sistema (MEDEIROS;
MOTEVECH; ALMEIDA FILHO, 2005; MELLO, 2007; PIMENTEL, 2015; SILVA,
2016).
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O modelo estocastico, por sua vez, divide-se em continua e discreta. Na simulacéo
continua, as variaveis de estado mudam o seu valor continuamente com o tempo de
simulagdo. Na simulacdo discreta, variaveis de estado se mantém estéticas por um
periodo de tempo, até terem seu valor modificado pela ocorréncia de algum evento
(MEDEIROS; MOTEVECH; ALMEIDA FILHO, 2005; MELLO, 2007; PIMENTEL,
2015; SILVA, 2016).

Um modelo pode ser classificado também como misto quando algumas variaveis de
estado tém os seus valores alterados de maneira continua e outras de maneira
discreta (MELLO, 2007; SILVA, 2016).

A classificacdo da modelagem pode se apresentar de outras formas, que podem
tornar a modelagem mais completa, logo com resolucdo mais dificil (TORRES;
FARIA; BRAGA, 2016).

A construcdo dos modelos dindmicos da-se essencialmente por duas categorias:
modelagem caixa branca ou modelagem conceitual e modelagem caixa preta ou
modelagem empirica. Na modelagem caixa branca a estruturacdo do modelo é
baseada nas leis e propriedades fisicas e quimicas, sendo necessario conhecer o
processo e definir os parametros através dos dados operacionais do mesmo. Essa
modelagem muitas vezes é considerada inviavel, gracas ao tempo requerido para tal
e disponibilidade de parametros (AGUIRRE, 2007; GARCIA, 2005).

Na modelagem caixa preta, contudo, ndo €& necessario conhecer o sistema
previamente, pois a modelagem utiliza os dados de entrada e de saida do processo,
sendo normalmente mais faceis de serem obtidos. Nao relacionam estrutura e
parametros com as caracteristicas fisicas reais, por isso, nas otimiza¢cdes ndo sao
estabelecidas limitagdes (AGUIRRE, 2007).

Modelagem de sistemas que mesclem as caracteristicas das modelagens caixa

branca e caixa preta, sdo denominadas modelagem caixa cinza (AGUIRRE, 2007).
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3.1.3 Modelagem e simulacdo na engenharia

Na maioria dos centros de ensino, a transmissdo do conhecimento € baseada em
aspectos conceituais, na memorizagao e repeticdo de mecanismos para a resolugéao
de problemas (BELHOT; FIGUEREDO; MALAVE, 2001).

A competitividade entre as empresas, fez com que as mesmas tivessem que se
adaptar a essa nova condicdo, passando a exigir solucdes inéditas, criativas e
rapidas. Para atender as novas exigéncias do mercado, faz-se necesséario que
engenheiros estejam aptos a superar de forma eficiente os desafios. Dessa forma, o
ensino teve de passar por mudancas em sua estrutura, de forma a enviar para o
mercado de trabalho, profissionais capazes de contextualizar os conceitos
aprendidos (BELHOT; FIGUEREDO; MALAVE, 2001; GREPINO; RODRIGUES,
2015).

O avanco da tecnologia, a facilidade de acesso a mesma, e a necessidade de
realizacdo de estudos avancados e detalhados envolvendo problemas matematicos
complexos, com eficiéncia e confiabilidade, fizeram com que a simulacdo passasse
a ser uma ferramenta util, pois com ela € possivel predizer conflitos referentes ao
sistema em questdo, bem como maneiras de minimiza-los e otimizar o processo
(BELHOT; FIGUEREDO; MALAVE, 2001; GALANTE, 2012; GREPINO,
RODRIGUES, 2015; SCHULTZ, 2014).

Na engenharia quimica, por exemplo, a utilizacdo da simulagéo é util em todas as
etapas de um processo: desde a determinacdo dos parametros e mecanismos
cinéticos, passando pelo projeto, até a operacéo da planta; promovendo um controle
mais efetivo e exato, gracas a maior quantidade de informagbes que podem ser
adicionadas a modelagem (GARCIA, 2005; SECCHI, 1995; ZOCRATTO et al.,
2011).

A simulacdo ainda permite ao engenheiro quimico a realizagdo de experimentos,
sem modifica-lo. Com isso, podem-se testar diversas ideias e diferentes cenarios,

sem a interferéncia do meio real, além de possibilitar que o operador escolha o
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contexto que traga maiores vantagens ao processo (FREITAS; 2001 apud
PIMENTEL, 2015; MELLO, 2007; NAYLOR et al., 1971 apud FRIGERI; BIANCHI;
BAKES, 2007; SILVA, 2016). Em consequéncia disso, tem-se redu¢ao nos custos:
em sistemas ja instalados, embora sejam necesséarios equipamentos, 0 custo com
simulacdo se mantém inferior quando comparado a execucao de testes no sistema
real; em se tratando de novos projetos, reduz-se o custo devido ao menor tempo
gasto na implantacdo (FREITAS, 2001 apud PIMENTEL, 2015; MELLO, 2007;
NAYLOR et al., 1971 apud FRIGERI; BIANCHI; BAKES, 2007; SILVA, 2016). Como
vantagem, pode-se citar ainda, a visualizacdo dos resultados através de gréficos e
tabelas, que sédo bastante utilizados pelos engenheiros por facilitar a analise (DIAS e
CORREA, 1998 apud FRIGERI; BIANCHI; BAKES, 2007; MIYAGI, 2006).

Outra aplicacdo importante do uso de softwares para simulagdo na engenharia
quimica, e que basicamente descreve a funcdo de um engenheiro quimico, é a
otimizacao de processos (TORRES; FARIA; BRAGA, 2016).

3.1.4 Otimizacao de processos

Grande parte dos processos quimicos industriais ndo séo projetados para fornecer
rendimento maximo. Por essa razdo, as empresas buscam definir uma associacao
de valores para os parametros com o intuito de maximizar a produtividade
(PRAXADES; TEIXEIRA JR.; RAVAGNANI, 2008).

A otimizacdo de processos é uma ferramenta aliada a simulagdo, que consiste na
utilizacdo de diferentes valores para as variaveis controlaveis e/ou geracao de
novas, que serdo novamente testadas, a fim de se chegar a uma combinagéo que
forneca o resultado desejado, que na maioria das vezes € o rendimento 6timo para o
processo (MEDEIROS; MOTEVECH; ALMEIDA FILHO, 2005; TORGA;
MONTEVECH; PINHO, 2006).

Diversos parametros podem ser avaliados para a otimizagdo, como por exemplo,
dimensdes e condi¢cdes de operacdo. Ela também pode ser realizada em qualquer

equipamento de uma planta industrial, dos quais destaca-se o reator quimico, onde
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ocorre a conversdo da matéria-prima em produto, sendo entdo parte insubstituivel
do processo (HILL e ROOT, 1937; PRAXADES; TEIXEIRA JR.; RAVAGNANI, 2008).
Todavia, um reator tende a ser modelado por equacdes nédo-lineares, tornando-se
mais complexo (PRAXADES; TEIXEIRA JR.; RAVAGNANI, 2008; TORRES; FARIA;
BRAGA, 2016). Devido sua importancia nas plantas quimicas, encontram-se

diversos estudos envolvendo-o, conforme apresentado no Quadro 1.

Quadro 1 - Estudos sobre simulacdo de reatores quimicos.

Autor Ano Titulo Abordagem
GALANTE, Modelagem e | Simulacdo do escoamento
Raquel Manozzo Simulacéo de um | reacional em reator tubular

Reator Tubular | continuo para a producao de
2012 Continuo para a | biodiesel metilico por meio

Producéo de Biodiesel |do método de elementos
finitos em plataforma
multifisica, = COMSOL -
versao 3.5.

Simulacdo e estimacdo de
parametros de processo
objetivando a aplicacdo em
Modelagem, Simulagéo | sistemas de controle ou

GONCALVES, e Estimacéo de | planejamento de paradas na
Bruno Thomaz de | 2015 | Parametros de um |unidade, a partir de um
Aquino Reator de | modelo previamente

Hidrodessulfurizagéo desenvolvido. Utilizada

linguagem  Python com
auxilio da plataforma
Jmodelica.org.

Modelagem e simulacdo da

Modelagem e | eficiéncia de reatores de
Simulacao do | fluxo continuo para o
Desempenho de | tratamento de efluentes
SAWAKI, R.V. et Reatores de  Fluxo | téxteis frente a eficiéncia de
2015 .
al. Continuo e em Batelada | um reator batelada tanto em
no  Tratamento de | escala de laboratorio quanto
efluente Téxtil Utilizando | em escala industrial

o Software Livre Python | utilizando o software livre
iPython Notebook.

Fonte: Acervo do autor.
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Além dos estudos mencionados, destacam-se aqueles realizados por Klatt e Engell
(1998) e por Torres; Faria; Braga (2016), os quais foram utilizados como referéncia

para este estudo.

Klatt e Engell (1998) retrataram um problema real em seu estudo: desenvolveram
um modelo matematico para representar o esquema reacional de Van de Vusse em
um reator tipo CSTR resfriado por jaqueta de troca térmica. Os autores apresentam
informacdes como dados da cinética de reacdo e dimensionamento do reator. O

modelo matematico obtido foi um sistema dindmico nao-linear.

Torres; Faria; Braga (2016), apresentaram 0 mesmo esquema proposto por Klatt e
Engell (1998). O sistema foi modelado, simulado nos softwares EMSO e Scilab, e
otimizado no estado estacionario. Os autores também simularam e avaliaram o
controle 6timo do sistema dindmico para um e dois setpoints. Para validacdo do
modelo, Torres; Faria; Braga (2016) utilizaram o artigo de autoria de Klatt e Engell
(1998).

3.2 ENGENHARIA DAS REACOES QUIMICAS

O estudo da engenharia das reacdes quimicas (ERQ) combina o estudo da cinética
quimica com o0s reatores nos quais as reacdes ocorrem. A cinética quimica e o
projeto de reator sdo partes fundamentais da producéo de gquase todos os produtos
guimicos industriais. A selecdo de um sistema de rea¢do que opera da maneira mais
segura e eficiente pode ser a chave para o sucesso ou o fracasso econdmico de
uma instalagdo quimica (FOGLER, 2014).

Define-se reacdo quimica o processo de transformacdes de materiais, através do
rompimento de ligagBes entre &tomos e moléculas. Diversos indicativos demonstram
a ocorréncia de uma reacao quimica, entre eles: emissao de luzes, alteracbes de
coloracdo, absorcdo ou liberacdo de calor, liberacdo de gases ou formacédo de
sélidos. (CAMPOS, 2001).
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A velocidade de reacéo (ra) indica o quao rapidamente um dado namero de mols de
uma espécie quimica esta sendo consumido, ou seja, a taxa com a qual as reacdes
quimicas ocorrem; as rea¢fes podem, portanto, ser classificadas de acordo com a
velocidade com a qual se processam: lentas, intermedidrias ou instantaneas
(TITONI, 2008). A velocidade de reacdo pode ser afetada por inUmeros fatores -
estado fisico do reagente, concentracdes, pressdo, presenca de catalisador e
temperatura -, sendo necessario conhecé-los para viabilizar o controle da velocidade
e aumentar a eficiéncia dos processos (RAMPON, 2016; TITONI, 2008).

Em um reator quimico, geralmente ocorrem reacdes mdltiplas, isto é, reacdes que
necessitam de mais do que uma equacdo de taxa (LEVENSPIEL, 2000). Essas
reacdes podem ser classificadas em quatro tipos: em série, em paralelo, complexas
e independentes. Esses tipos de reagbes podem ocorrer simultaneamente ou nao,
dificultando a definicdo de regras para o projeto (FOGLER, 2014; LEVENSPIEL,
2000).

Segundo Fogler (2014), quando ocorrem reacbes multiplas, é necessario definir o
produto desejado e avaliar qual serd o produto formado em maior quantidade, o que
€ possivel através da seletividade, que consiste na razdo de formacao do produto

desejado e formacgéo do produto indesejado.

Essa razdo auxilia na selecdo do reator e das condicbes de operacdo, como por
exemplo, a presenca ou auséncia de inertes, condi¢cdes de temperatura e presséao, a
fim de obter um maior rendimento do produto de interesse (FOGLER, 2014).

No caso das reagfes consecutivas, a variavel mais importante a ser considerada é o
tempo de reacdo, que corresponde ao tempo real (t) no caso de reatores em
batelada e para reatores de escoamento continuo € representado pelo tempo
espacial (r). O tempo espacial corresponde ao tempo necessario para que um
volume de alimentacéo (F,) seja processado, considerando um volume de controle

(V), sob condi¢bes de entrada especificadas (LEVENSPIEL, 2000) (Equacéo 1).
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Existem trés modelos basicos de reatores utilizados para avaliar a variacdo dos
parametros do processo de reacdes homogéneas: reator tanque agitado continuo
(CSTR), reator de fluxo em pistdo (PFR) e o reator em batelada (BR) os quais terdo
suas equacdes de desempenho desenvolvidas adiante (FOGLER, 2014;
LEVENSPIEL, 2000; PORTAL LABORATORIOS VIRTUAIS DE PROCESSOS
QUIMICOS, 2017).

3.2.1 Reator em batelada

Um reator do tipo batelada (Figura 1) geralmente é aplicavel para reacdes em fase
liquida que exigem producdes em pequena escala. Pode alcancar altas conversoes,
pois os reagentes podem ser deixados em seu interior por periodos maiores, tendo
como desvantagem, porém, o alto custo de operacdo referente a manutencdo do
equipamento (FOGLER, 2014; HILL e ROOT, 1937). Segundo Levenspiel (2000), os
reagentes sao inicialmente adicionados a um tanque, dentro do qual sdo misturados
e reagem entre si durante um periodo determinado. Ao fim do periodo reacional o

produto € descarregado, e outro ciclo se inicia.

Um reator do tipo batelada ndo possui entrada ou saida de correntes durante sua
operacédo, e portanto, € considerado um reator descontinuo, no qual a composi¢cao
dos elementos varia com o tempo. No entanto, em condi¢des ideais, considera-se
que a composicao dentro do reator seja uniforme durante todo o tempo (FOGLER,
2014).
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Figura 1 - Reator tipo batelada

Fonte: FOGLER, 2014

3.2.2 Reator tubular pistonado

O reator tubular pistonado, também reconhecido por PFR opera em regime
estacionario e geralmente € empregado para abrigar reagfes gasosas (Figura 2)
(FOGLER, 2014).

Os elementos se movimentam ao longo do comprimento do reator, de forma que sua
velocidade radial € constante ao longo do tempo; isto significa dizer que, como a
velocidade é funcdo da concentracdo dos reagentes, esta também é constante
naquele determinado elemento de volume (HILL e ROOT, 1937; PORTAL DOS
LABORATORIOS VIRTUAIS DE PROCESSOS QUIMICOS, 2017). Pode-se
considerar, diante disso, que o tempo de residéncia € o mesmo para todas as
particulas de fluido (LEVENSPIEL, 2000).

Figura 2 - Reator Tubular de Escoamento Uniforme

)

Reagentes P Produtos

/

Fonte: FOGLER, 2014.
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3.2.3 Reator CSTR

O reator de mistura perfeita (Figura 3), semelhante ao PFR, é um sistema
permanente. A temperatura e a concentragdo dos elementos n&o variam com o
tempo ou posi¢do dentro do reator, uma vez que € idealizado como mistura perfeita.
E um dos reatores mais comumente empregados no processamento industrial,

sendo empregado principalmente para reacdes em fase liquida (FOGLER, 2014).

Figura 3 - Reator CSTR

Fonte: FOGLER, 2014.
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4 METODOLOGIA

O presente trabalho se propde a simular o comportamento de um reator real
avaliando possiveis modificagcdes capazes de tornd-lo ainda mais eficiente. Para

tanto, seguiram-se as etapas descritas na Figura 4.

Figura 4 - Etapas seguidas na metodologia do trabalho

L | 1 | 2 |
Determinacéo do Modelagem |mdp|9f|”en_1taf;50
Problema matematica ¢ algontmo
para simulacéo
I_—I
Comparacéo dos Analise do Validacéo do
resultados e comportamento modelo tedrico e

interpretacido dos

do sistema frente
a alteractes das

comparacio dos

dados Ve resultados
variaveis
Variacio da Variacdo da Variacdo do
vazéo de temperatura da volume do reator
alimentacio jagueta

Fonte: Acervo do Autor.

4.1 DETERMINACAO DO PROBLEMA

A partir do levantamento bibliografico realizado (Figura 5), optou-se por estudar o
comportamento do esquema reacional de Van de Vusse em um reator do tipo CSTR

com uma jaqueta de resfriamento, previamente modelado por Klatt e Engell (1998).

Trata-se de um sistema de rea¢Bes multiplas, cujos produtos sdo utilizados como
reagentes em analises laboratoriais de vacinas e proteinas (TORRES; FARIA;

BRAGA, 2016). Na reacdo principal (Reacdo l1la) o ciclopentenol (composto B) &
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produzido a partir do ciclopentadieno (composto A) sendo considerado o produto de
interesse. O diciclopentadieno (composto D), bem como o ciclopentenodiol
(composto C) sao produzidos devido uma reacdo secundaria indesejada (Reacao
1b) e uma reacédo consecutiva (Reacdo la) respectivamente, sendo considerados
subprodutos da reacdo (CHEN; KREMLING; ALLGOWER, 1995. apud TORRES;
FARIA; BRAGA, 2016; KLATT e ENGELL, 1998).

ki ky
A->B->C (1a)
k3
24 - D (1b)

A reacao é realizada em um reator CSTR, visto sua néo linearidade frente a reacdes
multiplas, além do mais, sabe-se que nesta situacao sédo beneficiadas as reacdes de
ordens inferiores, neste caso, a reacao de formacao de B (Reacdo 1a) - de ordem
cinética 1, em detrimento a reacdo paralela de formacdo de D (Reacdo 1b) - de
ordem cinética 2 (FOGLER, 2014).

4.2 MODELAGEM MATEMATICA

A exemplo de Klatt e Engell (1998), considerou-se o esquema reacional de Van de
Vusse ocorrendo em um reator de mistura perfeita resfriado por uma jaqueta de
troca térmica (Figura 5), no qual a temperatura € variavel com o tempo e as reacfes

sdo elementares.
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Figura 5 - Representacdo esquematica do estudo de caso

F Cao 0 To
N A
)
Tk
w
Q, YR
Ar Ky
£ CarCaT

Fonte: (KLATT e ENGELL, 1998). Adaptado.

Aplicando o balanco material ao reator e as substancias envolvidas na reacdo, bem
como o balanco energético, determinou-se o sistema de equacdes diferenciais que
representam a dinamica do sistema (Equacgbes 2 - 7). Para tal, assumiu-se que as
propriedades fisico-quimicas da mistura e a entalpia reacional ndo variassem com a

temperatura do meio.

dVg

qT = FO —F

(2)

dCa _ F

== =5 (Cao = Ca) — k4 Cy — k€
3)

dcb _F

? = Vcbo + lea - kzcb
(4)

dcc _ F

d—tc =5 Cco —k2Gyp

()

dcd _ F )

(6)
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dT
dt

(7)

Ky A k{C,AHAB +k,C, AHBEC +k5C2AHAD
WR(Tk_T)_laR 2Cp A 3C3AHR

F
=y(To-T+ pC,V 0Cp

As constantes reacionais (ki, ko, k3) dependem da temperatura reacional conforme

previsto pela Lei de Arrhenius (Equacéao 8).

_Eai

ki(T) = koiexp(R(T+273,15))

(8)
4.3 IMPLEMENTAGAO DO ALGORITMO

Para representar o comportamento do sistema, optaram-se por dois softwares de
simulagdo amplamente utilizados na literatura, que obtiveram éxito na simulacéo do
funcionamento de sistemas semelhantes. EMSO e GNU Octave foram as opg¢des
preferidas, pois além de atenderem os critérios supracitados, sdo gratuitos e

possuem linguagem de programacéao simples e de alto nivel concomitantemente.
4.3.1 GNU Octave

O programa € dotado de diversas ferramentas numéricas, que permitem a
construcdo de figuras de forma simples, sendo ideal para resolucdo de problemas
numericos lineares e nédo lineares, além de problemas comuns de algebra linear,
integracao e solucdo de sistema de equacgdes diferenciais. Apresenta linguagem de
programacao compativel com o Matlab (TEIXEIRA, 2010).

Por ser um programa livre, grande quantidade de pessoas contribuem com novos
comandos que sdo incorporados as versbes em fase de teste, os quais ficam
disponiveis no site do GNU Octave, juntamente com o relato de quaisquer tipos de
problemas (TEIXEIRA, 2005).

O software possui uma interface baseada em linha de comando, onde os parametros

e equacdes sao introduzidos no sistema. Desta forma, a fim de implementar um
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programa que representasse com fidelidade o estudo de caso em questéo,

utilizaram-se os parametros e condi¢cdes de processo inicialmente avaliados por Klatt

e Engell (1998) (Tabela 1), bem como o sistema de equacdes apresentado no topico

4.2.

Tabela 1 - Parametros e Condic¢des Iniciais Utilizadas nas Simulacdes Mateméticas

Parametro Valor Unidade

k, 1,287e1? h!

k, 1,287e1? h!

ks 9,043¢€° 1. mol. (h™1)
E, 9758,3 K

E, 9758,3 K

E; 8560 K

\Y% 0,01 m3

AR 0,215 m?

Cp 3,01 kJ. (kg. mol)™!
p 0,9342 kg. (1)1

h, 4,2 kJ. (mol)~!
h, —11 kJ. (mol) !
hs —41,85 kJ. (mol) !
Kk, 4032 kJ. (h.m?.K)~!
Ca, 5,10 mol. (1)1
Cg, 0 mol. ()71
Ce, 0 mol. (l)_1
Cp, 0 mol. (l)_1
Fyol 0,1883 m3. (h)~!
T; 403,15 K

Fonte: TORRES; FARIA; BRAGA (2016). Adaptado.

4.3.2 EMSO

O simulador EMSO foi elaborado em 2011 com parceria entre universidades e

empresas petroquimicas nacionais como parte de um projeto de Mestrado. Trata-se

de um software nao livre, distribuido sob a licenca ALSOC para fins educacionais e
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nao lucrativos, conquistando bastante espaco tanto nas universidades como em
indastrias (HOTTES, 2015; RODRIGUES, 2011).

Consiste num ambiente que permite a modelagem matematica de processos
complexos em regime estacionario ou transiente através da sele¢cdo e conexdo de
modelos (blocos), ou seja, possui linguagem de programacdo orientada a objetos
(OOP). Além disso, permite a criacdo de novos modelos a partir da edicdo de outros
ja existentes ou a utilizacdo de uma linguagem prépria do simulador a partir do
EMSO Model Library (EML), que por sua vez dispde de modelos de equipamentos
industriais pré-definidos (HOTTES, 2015).

Utiliza uma linguagem de modelagem, que inclui dois niveis: um baseado em
equacdes e o0 outro em componentes. O programa é totalmente escrito na linguagem
C++, ndo gerando arquivos intermediarios ou etapa de compilagdo, ja que os
modelos s&@o convertidos em sistemas de equacdes na memoria. O software
possibilita simulagdes em tempo real e de mais de um fluxograma por vez (HOTTES,
2015).

A realizacdo do célculo é sempre precedida por uma analise de consisténcia, que
fornece parametros como numero de variaveis, de equacgbes, graus de liberdade,
condicdes iniciais, entre outros. Tais dados sédo usados na resolucéo de sistemas de
equacles algébrico-diferenciais (DAE), capaz de apontar se houve falha na
programacao e assim determinar se 0 programa € consistente e pode ser rodado
(HOTTES, 2015).

Semelhante ao que foi executado no GNU Octave, para representacdo do sistema
reacional de Van de Vusse, utilizaram-se os dados da Tabela 2 e o sistema de
equacdOes apresentado no topico 4. Cabe ressaltar que, para possibilitar melhor
visualizagdo dos resultados, realizou-se a transformacgédo das unidades de medida
dos parametros em questdo, uma vez que o sistema demonstrou maior precisao

utilizando o sistema de unidades empregado MKS.

4.4 VALIDACAO DO MODELO
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A fim de certificar-se de que o cédigo implementado corresponde fielmente ao
comportamento do sistema estudado, bem como para estimar as condicdes
estacionarias a serem utilizadas na simulacdo do estado dindmico do sistema, é

necessario a representacao do estado estacionério do processo.

Considerando que em estado estacionario as diferenciais em relacdo ao tempo sao
nulas, aplicou-se um comando pré-existente na biblioteca do GNU Octave, capaz de
solucionar através de métodos numeéricos o sistema de equacdes (Equacédo 2 -8) e
determinar as concentragdes dos produtos e reagentes bem como a temperatura do
reator. Feito isso, fez-se necessario uma comparacao entre os dados obtidos

através da simulacao e aqueles obtidos por Klatt e Engell (1998) em seu estudo.

O EMSO, por sua vez, possui uma funcdo propria, que informa ao programa a

necessidade de solucionar o sistema em condigdo estacionaria.
4.5 ANALISE DO COMPORTAMENTO DO SISTEMA

Uma vez validado o modelo e o cédigo computacional, foi possivel iniciar a analise

do sistema, por meio da simulacdo em estado dinamico.

Para a andlise do sistema através do simulador GNU Octave, utilizou-se um
comando especifico do software, capaz de solucionar Equacao Diferencial Ordinaria
(EDO) de quarta e quinta ordem, através do método numérico de Runge-Kutta, que

fornece uma preciséo na casa de 10°.

No caso do simulador EMSO, nenhum comando em especial foi utilizado, uma vez
gue o software reconhece de forma direta a definicdo da equacéao diferencial atraves
da fungao ‘diff ().

4.5.1 Influéncia da vazao de alimentacgéo

Inicialmente realizaram-se diversos testes mantendo as mesmas condicdes e

parametros anteriores e variando apenas a vazdo de alimentacdo de
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ciclopentadieno. Desta forma, foi possivel avaliar a influéncia da vazdo de entrada

na concentracdo do produto B. Esta etapa foi realizada em ambos os simuladores.

Em seguida, exclusivamente no GNU Octave, determinou-se qual seria a vaz&o de
entrada minima para que o ciclopentenol fosse produzido em concentracbes

superiores ao composto C (ciclopentanodiol).
4.5.2 Influéncia da temperatura da jaqueta

De forma semelhante, utilizando ambas as ferramentas computacionais, avaliou-se a
influéncia da temperatura da jaqueta de troca térmica no rendimento reacional do
composto B, realizando-se a simulacdo do sistema para varias temperaturas de

jaqueta.

Posteriormente, no GNU Octave, determinou-se qual seria a temperatura de jaqueta
ideal a ser aplicada para que o composto B fosse produzido em maiores
concentracbes quando comparado ao composto C. Para tal, variou-se a
temperatura da manta térmica a fim de avaliar a influéncia exercida pela temperatura

no rendimento da reacao.
4.6 AVALIACAO DE NOVA CONDICAO DE PROCESSO

De forma adicional, foi considerada a necessidade de se produzir ou projetar o
processo em diferentes escalas. Para tanto, foram propostas duas novas
configuragcbes de condi¢cOes de processo, utilizando novos volumes reacionais - um

reator 5 vezes maior e outro 5 vezes menor que o atual.

Para ambas as situacées foi fixado o volume proposto (V=2L ou 0,002m™ e V=50L
ou 0.005m3), e, considerando a influéncia positiva do aumento da vazdo sob o
rendimento do composto B, aplicou-se a vazdao maxima permitida para que as
respectivas capacidades dos reatores ndo fossem excedidas, conforme definido por
Klatt e Engell (1998) (Equacéao 9).
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Respeitadas as condicbes supracitadas, foram efetuados testes variando a
temperatura da jaqueta - e consequentemente a do reator - com intuito de definir a

temperatura ideal para que B pudesse ser produzido em quantidade consideravel.
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5 RESULTADOS

Neste capitulo sdo expostos e discutidos os resultados obtidos apos executados os
passos definidos na metodologia. Serdo apresentados os dados gerados na
simulacdo do estado estacionario, bem como os resultados obtidos através da
simulacdo do estado dinamico do sistema com a manipulacdo das variaveis de
interesse, disponibilizando também, uma prévia dos algoritmos implementados no

GNU Octave e no EMSO nos Apéndices A e B respectivamente.
5.1 VALIDACAO DO MODELO

Os resultados alcancados durante a simulacdo do sistema em estado estacionario,
bem como os resultados obtidos por Klatt e Engell (1998) estdo descritos na Tabela
2.

Tabela 2: Validacao dos resultados obtidos em simulacdo do estado estacionario.

Cae [mol.LY]  Cbe [mol.L™] Te [°C]
KLATT; ENGELL, 1998 1235 0.900 13414
Este trabalho
(GNU Octave) 1,235 0,900 134,14
Este trabalho 1,707 1,050 124,76?

(EMSO)

Fonte: Acervo do autor. (1) Valor obtido originalmente na unidade de [mol.m™]; (2) Valor obtido

originalmente em [K].

Levando-se em consideracdo a equivaléncia entre os resultados obtidos através do
simulador GNU Octave e aqueles obtidos por Klatt e Engell (1998), pode-se concluir

que a simulacéo realizada foi capaz de validar a modelagem utilizada.

Em contrapartida, os dados obtidos utilizando o software EMSO, demonstraram um
desvio. Investigando a possivel causa, chegou-se a conclusdo que, a discrepancia

dos valores ocorreu devido ao arredondamento dos valores durante a conversao de
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unidades. Evidéncia disso, € que, empregando 0os mesmos valores no cédigo
previamente implementado e validado no GNU Octave (Figura 6), obtiveram-se
valores e comportamento de concentracdo e temperatura similares (Figura 7).
Portanto, pode-se dizer que o modelo, também é capaz de representar o
comportamento do sistema com fidelidade desde que utilizados os parametros no
sistema de unidades MKS.

Figura 6 - Comportamento do sistema - Sistema de Unidades MKS - Octave

Variacao das concentracoes dos componentes F= 5.23e-5 m3/s
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Fonte: Acervo do autor
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Figura 7 - Comportamento do sistema - Sistema de Unidades MKS -EMSO

Concentracdo dos componentes - F= 5.23.10-° [m?/s]
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Fonte: Acervo do autor

5.2 ANALISE DO COMPORTAMENTO DO SISTEMA

Analisando o resultado da simulacdo do sistema em GNU Octave (Figura 8), €
possivel acompanhar a variagcdo das concentracdes dos componentes do sistema
reacional através do tempo. Observa-se que, a concentracdo do reagente A
decresce rapidamente atingindo seu valor minimo por volta de 0,025 h — ou 1,5 min
—, tempo apés o qual volta a crescer ligeiramente, estabilizando-se transcorridos
aproximadamente de 0,1 h — ou 6 min do inicio da reacdo. Os compostos B e D
chegam as suas respectivas concentracdes maximas ainda nos primeiros instantes
da reacédo. O composto C, produzido em maior quantidade no meio reacional, atinge
a concentracdo maxima em torno de 0,05 h, equivalentes a 3 minutos. O momento
no qual as curvas passam a apresentar um comportamento linear, representa o
inicio do estado estacionario, instante no qual considera-se que as variaveis nao

variem mais com o tempo.
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Figura 8 - Comportamento do reator sob condi¢bes operacionais reais — Octave

Variacao das concentracoes com o tempo - F=188.3 [L/h] Tk=128.95 [C]
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Fonte: Acervo do autor.

O sistema apresenta comportamento semelhante quando analisado através de
simulacédo no software EMSO (Figura 7).

5.2.1 Influéncia da vazéo de alimentacéo

Os testes realizados para avaliar a influéncia da vazédo de alimentacdo do
ciclopentadieno sob a formacdo do composto de interesse no programa GNU Octave
(Figura 9), assim como no EMSO (Figura 10), demonstraram que quanto maior a

vazéao alimentada no reator, maior sera a formacéao de ciclopentenol.



Figura 9 — Comportamento em diversas vazfes de alimentacdo - Octave
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Fonte: Acervo do Autor.

Figura 10 - Comportamento em diversas vazdes de alimentag¢édo - EMSO
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Fonte: Acervo do autor.
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Este comportamento € esperado, uma vez que altas vazdes de alimentacdo
fornecem baixos valores de tempo espacial, e nesta situacdo um tempo reacional
excessivo nao seria interessante, uma vez que o composto B se degradaria
formando o produto C.

Os dados obtidos através da simulacéo dinamica (Figura 11), sugerem que a vazao
minima necessaria para favorecer a formacdo de composto de interesse frente ao
produto C corresponderia a pouco mais do triplo da vazdo empregada atualmente -
650 L.h™. Porém, levando-se em consideracéo os limites estabelecidos por Klatt e
Engell (1998), ndo é viavel que a vazdo ultrapasse a taxa de 350 L.h™ para que a

capacidade de volume do reator ndo seja excedida.

Figura 11 - Vazdo minima para otimizacdo da producao de ciclopentenol

Variacao das conceniracoes com o tempo - F=650 [L/h] Tk=128.95 [C]
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Fonte: Acervo do autor.

5.2.2 Influéncia da temperatura da jaqueta

A analise do comportamento do sistema frente a manipulacdo da temperatura da
jaqueta de resfriamento em ambas as ferramentas (Figura 12 e 13) demonstrou que
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operar com temperaturas intermediarias favorece a formacdo do produto de

interesse.

Uma vez que é utilizado um reator do tipo CSTR, no qual a concentracdo do
reagente no interior do reator é idéntica a corrente de saida, anula-se o
favorecimento da reacdo paralela (Reacdo 1b) devido a ordem reacional,
favorecendo assim, a ocorréncia da reacdo consecutiva (Reacao l1la). Posto isso, a
temperatura passa a ser a variavel de maior influéncia sob o rendimento do
processo, tendo em vista que altas temperaturas favorecem as reacdes de maior
energia de ativacdo — no caso, a reacao de formacédo do ciclopentenol. No entanto,
elevando-se bruscamente a temperatura, intensifica-se a velocidade de formacéo do
composto B, que estando em altas concentracées no meio reacional, deslocara o
equilibrio no sentido da formacédo do subproduto C, explicando a necessidade de se

manter um equilibrio térmico no sistema.

Figura 12 - Comportamento em diversas temperaturas de jaqueta - Octave
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Fonte: Acervo do autor.
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Figura 13 - Comportamento em diversas temperaturas de jaqueta - EMSO
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Fonte: Acervo do autor.

Os testes realizados no programa GNU Octave demonstraram que uma temperatura
de jaqueta T¢=100°C [373.15 K], j& se mostra capaz de produzir B em proporcdes

maiores do que a substancia C (Figura 14) nas condi¢cdes de processo atuais.
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Figura 14 — Ty minima para otimizac¢ao da producéo de ciclopentenol - Octave

Variacao das concentracoes com o tempo - F=188.3 [L/h] Tk=1080 [C]
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Fonte: Acervo do autor.

Associando as melhores condicdes de vazdo de alimentacdo e temperatura da
jaqueta ideais — respectivamente 650L.h™ e 100°C — verifica-se que a concentracéo
do reagente A no reator € maior (Figura 15) quando comparada as situacdes em que
apenas a vazao ou a temperatura da jaqueta sdo alteradas. Desta forma, constata-

se que alterar as variaveis de forma isolada € mais eficaz.



Figura 15 - Comportamento da reacao: novas condi¢cdes de Tk e F

Variacao das concentracoes com o tempo -

F=650 [L/h] Tk=180 [C]

t [h]

6
| | l e
51_ ............. Jiieaiieasieaiiodeinaiioasinaiieahicaiioaiioaiine E\ CQ_
i b | G
= | i | —— cd
B 4 =
E
L \
(%) \
g 3._..\\‘___ gy LAY o ke maides ey ro i, B T
(8}
[}
1 59
+
[=
8 T e B R A B R A B B Ay B By P B SRy A B —
=
Q
L=
1 '-" Bt simecs '
oy e e e
s | 1 | |
0 0.05 6.1 0.15 0.2 0.25
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5.3 AVALIACAO DE NOVA CONDICAO DE PROCESSO
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Como discutido anteriormente, de acordo com os testes realizados no GNU Octave,

o reator atual ndo esté habilitado a suportar a vazao minima requerida para melhorar

a conversdao do ciclopentenol nas condicdes de processo atuais, diante disso, foram

propostas duas novas condicfes operacionais, baseadas em escalas diferentes de

reatores.

Os testes realizados para o reator de menor proporgcéao (V=2L), demonstraram que,

utilizando a maxima vazdo de alimentacdo suportada pelo equipamento (F=70L.h™),

dentre as temperaturas avaliadas, a menor temperatura (Tx=105°C) é responsavel

pelas mais altas concentra¢des do composto B (Figura 16).
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Figura 16 - Influéncia da Temperatura da Jaqueta em um reator de V=2L - Octave
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Fonte: Acervo do autor.

No entanto, realizando-se testes adicionais, verificou-se que utilizar uma
temperatura de Ty=124°C, préxima da temperatura original (Tx=128.95°C), ja seria
suficiente para que o composto B atingisse concentracées maiores que 0 cCOmposto

secundario C, mantendo-se as mesmas condi¢des anteriores (Figura 17).
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Figura 17 - Comportamento utilizando um reator de V=2L e T;=124°C — Octave

Variacao das concentracoes com o tempo - F=70 [L/h] Tk=124 [C]
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Fonte: Acervo do autor.

De forma analoga, para a operacdo de um reator de maiores proporcdes (V=50 L),

os testes foram realizados considerando a vazdo méaxima de 1750 L.h™ (Figura 18).
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Figura 18 - Comportamento da reacao utilizando um reator de volume V=50L
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Fonte: Acervo do autor.

Mais uma vez, notou-se que a menor temperatura testada apresentou melhor
influéncia sob a concentracdo do ciclopentenol (Ty= 45°C). A temperatura em
qguestao, ja seria suficiente para que houvesse maior produtividade do composto B
(Figura 19).



Figura 19 - Comportamento do sistema utilizando reator de V=50L e T,=45°C
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Fonte: Acervo do Autor.
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6 CONSIDERACOES FINAIS

Apoiados na proposta deste estudo consideram-se o0s resultados obtidos

satisfatdrios em ambos os softwares utilizados.

Foi possivel demonstrar de maneira eficaz o desempenho de um reator quimico
CSTR na execugao do esquema reacional de Van de Vusse, a partir de um modelo
caixa branca, bem como o comportamento desse sistema frente as alteracbes nas

condicBes de processo.

O programa GNU Octave possui interface mais elaborada em relacdo ao EMSO,
exigindo maior conhecimento a respeito. Conquanto, ambos mostraram-se eficientes

para as finalidades desse trabalho.

Para as simulacdes em estado dinAamico observa-se que, para as condi¢cdes
operacionais reais, 0 composto C atinge maior concentracdo no reator, tanto no
GNU Octave, quanto no EMSO. Os testes para otimizacdo do reator também
apresentam convergéncia nos valores obtidos nas duas ferramentas computacionais
utilizadas. O sistema mostrou-se mais eficiente, isto €, resultou em maior formacéao
do produto B, quando havia aumento na vazdo de entrada do reagente A. Além
disso, a temperatura da jaqueta de troca térmica deve apresentar valores
intermediarios a fim de favorecer a producédo de ciclopentenol.

Avaliou-se ainda o desempenho de reatores com volume reacional diferente da
condicdo real, e confirmou-se que independente do volume utilizado a reacao
apresenta 0 mesmo comportamento frente a variagcdo da temperatura da manta de

troca térmica

Os softwares utilizados podem entédo ser considerados eficazes na solugdo de
problemas envolvendo reatores reais, sem a necessidade de interromper o

processo, auxiliando o engenheiro a definir melhores condi¢cdes de operagéo.
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APENDICE A

global k19 k28 k3@ el 22 e3 v DeltashAB DeltahBC DeltahaD ro cp kw ar cad t@ tk u x ca cb teta cc cd
% Parametros do reator

kla=1.287eli; % 1/h

=T - I = L I S ET ER ]

k28=1.257el2; % 1/h
kK30=0.043e0; % L/molAh
E1=-9758.3; % K (E/R)
E2=-9755.3; % K (E/R)
e3=-8560.8; % K (E/R)
DeltahAB=-4.2; % kl/molA
DeltahBC=11; % kl/molB
DeltahAD=41.85; ¥ k]/molA
ro=8.,9342; % kg/L
cp=3.81; % kl/kgK
w=18; L
kw=4332.8; % kI1/hKm"2
ar=8,215; % mh2
cad=5.1; % mol/L
te8=130.00; % (=C)
tk=128.95; % (°C)
u=18.83 ; % 1/h

% &) Calculo do Estado Estaciomario
x@=[5.1 8.0 13@ 0.0 08.08]";¥ Chute inicial de Ca, (b e T

%options = ("MaxFunEvals')
w=(fsolve('cstr",x@))
% Valores estacionarios

disp('Concentracac estacionaria de A& em mol/L')

cae {mol/L)

disp('Concentragac estacicnaria de B em mol/L')

cbe {mol/L)

disp('Temperatura estacionaria do restor em graus Celsius')

ca=x(1)
ch=x(2)
teta=x(3)

% Arrhenius

kl=kl@*exp{el/(teta+273.15));
k2=k2@*Fexplel/(teta+273.15)):
k3=k3I*exp{e3/(teta+273.15));

% c)Calculo da Resposta Dinamica

®

%

%

te (2C)




APENDICE B

1 rFlowSheet ReatorCSTR

PARAMETERS

k10 as Real(Brief="Constante
k20 as Real(Brief="Constante
k30 as Rea1(Brfef="Con5tante

Cinética 1"
Cinética 2"

Cinética 3", Default=2512,

Vv as Real (Brief="volume do Reator"”,
Real(Brief="Area do Reator", Unit="mA2'
Real (Brief="Capacidade Calorifica”, Unit:'J/kg/K',
Real (Brief="Densidade", Unit="kg/mA3",
Real (Brief="Entalpia da Reacdo A-B", Unit='l/mol"’,
Real (Brief="Entalpia da Reacdo B-C", Unit="J/mol",
Real (Brief="Entalpia da Reacdo A-D", Unit="31/mol",

Cal as Real(Brief="Concentracido A
Cb0 as Real(Brief="Concentracdo B
ccl as Rea1(Br1ef: oncentracdo C
Cd0 as Real(Brief="Concentracao D
u as Real(Brief="Relacdo F/V", Unit="1/s"

na Alimentacdo”,
na Alimentacdo”,
na A]imentagéo",
na Alimentacao"

Defau1t 0.005);

VARIABLES
Ca as Rea](Brief:"Concentragéo A", Unit="mol/mA3")
Cb as Real(Brief="Concentracao B", Unit="mol/mA3");
Cc as Rea](Br1ef "Concentragao ", Unit:'mo]/mAS'),
Concentragao D", Unwt_ mal/mA3");
emperatura”, Unit='K");
F} as Rea]EBrjef::Constante Cinética }:

Un1t 1/5 ),

, Default=357500000, Unit="1/s");
, Default=357500000, Un1t '1/s" ?

3

, Un1t_ mAB/mo1/s
El as Real(Brief="Energia de Atjvacdo 1", Default=9/58.3, Unit="K');
E2 as Real(Brief="Energia de Ativacdo 2", Default=9758. 3 Un1t K );

" Ativacao 3", Default=8560, Un1t K'Y

Defau1t_0 01, Un1t— mA3");

Defau1t_0 215);

Defau1t:3010);

Default=934.2);

Default=4200);

Default=-11000);

Default=-41850);

Real (Brief="Coeficiente de Transferéncia de Calor da Jaqueta de Resfriamento”, Unit="1/s/K/1/mA2",

Default=5100, Unit="mol/mA3");
pDefault=0, Unit="mol/mA3");
pDefault=0, Unit="mol/mA3");
Default=0, Unit="mol/mA3");

TO as Real(Brief="Temperatura Inicial”, Unit="K', Default=403.15);
Ta as Real(Brief="Temperatura Foérmula k", Unit:'K', Default=0);
Tk as Real(Brief="Temperatura Inicial da Jaqueta", Unit="K', Default=402.1);
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Default=112"




