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RESUMO

O aumento da demanda de muitos produtos e a menor disponibilidade de matérias-
primas tem gerado uma constante necessidade de otimizacdo dos processos
produtivos, visando baixar os custos de producdo e manter o preco dos produtos
competitivos. Nesse sentido, a otimizagcédo de processos proporciona melhorias nas
especificacdes dos produtos, reducdo de custos e até mesmo a diminuicdo da
guantidade de residuos gerados. A partir dessa necessidade, 0os engenheiros séo
motivados a testarem varias condi¢des de funcionamento dos processos, de forma a
obter a de maior eficiéncia. Como na maioria dos casos ndo € economicamente
viavel e nem seguro parar o processo produtivo para a realizacdo de experimentos
no equipamento desejado, 0 mesmo pode ser modelado por equacdes mateméaticas
e simulado computacionalmente com o maximo de condi¢des possiveis. Tendo em
vista a importancia da modelagem e simulagdo de processos, essa pesquisa visou
modelar e simular um dos principais reatores da industria quimica, o reator de
mistura perfeita (CSTR - Continuous Stirred-Tank Reactor). Como na simulacao de
processos diferentes softwares podem ser utilizados, entre as possibilidades, o
programa escolhido para ser empregado nesse estudo foi o EMSO (Environment for
Modeling, Simulation and Optimization) devido ao fato deste ser um software de alto
desempenho, capaz de simular equipamentos ou processos que tenham sido
modelados através de equacfes matematicas. Para um sistema de trés reatores
CSTR em série foi possivel simular a mudanca da concentracdo de um reagente A
com o tempo.
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SIMULATION OF CHEMICAL REACTOR IN EMSO BACKMIXING

ABSTRACT
The increased demand for many products and lower availability of raw materials has
generated a need for constant optimization of production processes in order to lower
production costs and keep the price of competitive products. Accordingly, the
optimization process provides improvements in product specifications, cost reduction
and even reducing the amount of waste generated. From this necessity, the
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engineers are motivated to test various operating conditions of the process, in order
to obtain higher efficiency. As in most cases it is not economically feasible nor safe to
stop the production process for conducting experiments in the desired equipment, it
can be modeled by mathematical equations and computationally simulated with
maximum possible conditions. Given the importance of modeling and simulation
processes, this research aimed to model and simulate a major chemical reactors, the
reactor perfect mix (CSTR - Continuous Stirred-Tank Reactor). How to simulate
different software processes can be used, among the possibilities, the program
chosen to be used in this study was EMSO, due to the fact this is a high-performance
software capable of simulating equipment or processes that have been modeled by
mathematical equations. For a system of three CSTR reactors in series could
simulate a change in the concentration of A reagent with time.

KEYWORDS: CSTR reactor. Chemical reactions. Process optimization.

INTRODUCAO

A producao de forma economicamente viavel de um produto qualquer, utilizando
uma variedade de matérias-primas e uma sucessao de etapas de tratamento, requer
0 projeto de um processo quimico industrial. Para que as matérias-primas possam
reagir quimicamente no reator € necessario submeté-las a uma série de etapas de
tratamento fisico. Porém a etapa de tratamento quimico, quando presente em uma
planta quimica, € considerada o cora¢do do processo, sendo responsavel pelo seu
sucesso ou fracasso (LEVENSPIEL, 2000).

Os reatores quimicos sdo equipamentos onde acontecem reacfes em escala
industrial para transformacdo de matérias-primas em produtos comercializaveis.
Esses existem nas mais variadas formas e tamanhos. Segundo Fogler (2008), no
reator tanque-agitado continuo ou reator de retromistura, o fluido é uniformemente
misturado e a composicdo é a mesma em todo o interior, assim como na saida. Para
ISS0, projeta-se 0 mesmo de modo a ndo possuir variagdo espacial de concentracao,
temperatura e velocidade da reacdo, obtendo-se a seguinte equacdo de
desempenho para um reagente A qualquer:

d.!"'lrﬁ ,
dt =Fy— Fy—1,V
Sendo:
N, =C,.V
Fag = WyCy
F,=WC,

Fazendo as devidas substituicdes, tem-se:
vdc,
dt

Onde: dNa/dt é a variacdo do nimero de mols em funcdo do tempo, Fao € Fa sdo
as vazfes molares de entrada e saida respectivamente, ra a taxa da reacao quimica,
V 0 volume em um tempo t , Wo e W séo as vazdes volumétricas de entrada e saida
respectivamente e Ca a concentracdo molar de A.

Frequentemente tenta-se fazer com que 0s reatores reais se aproximem o0
maximo dos reatores ideais, pois eles séo faceis de trabalhar devido a simplicidade

=W, Chg —WC,—1,V
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de se encontrar suas equacgdes de desempenho (LEVENSPIEL, 2000).

Uma forma de analisar um processo ou equipamento para obter resultados
rapidos e seguros sem a realizacdo de testes em uma planta real, consiste na
utiizacdo de modelos matematicos. Essa representacdo através de equagles
matematicas € conhecida como modelagem de processos. Quanto maior a
aproximacéao da realidade, mais complexas serédo as equa¢fes matematicas obtidas
(BURDEN & FAIRES, 2010).

Essas equacdes matematicas sdo conhecidas como equacgfes diferenciais, cuja
incognita é uma funcdo que aparece sob a forma das respectivas derivadas
(MENDELSON & AYRES Jr., 1999).

Os modelos equacionados, que sdo em sua grande maioria para resolver
problemas da Engenharia Quimica, tem natureza fenomenoldgica, ou seja, buscam
descrever os fenbmenos envolvidos no processo utilizando os principios basicos de
conservacdo de massa, energia e quantidade de movimento, além de equacdes
constitutivas, condi¢des iniciais e de contorno (STEPHANOPOULQOS, 1984).

Com esses modelos associados a simulacdo, pode-se analisar o comportamento
de um processo para diferentes condicbes operacionais. A simulacdo de processos
utiliza modelos matematicos baseados em condi¢des reais de operagcdo, com o
objetivo de testar diversas possibilidades de configuracéao, buscando a idealidade ou
prevendo o comportamento do sistema em situacbes adversas (PEGDEN et al.,
1990).

A reducéo do custo dos computadores e a melhora no desempenho difundiram
seu uso nos estudos de engenharia, através da utilizacdo de softwares de
computagdo numérica e simulacdo. Isso vem sendo ampliado pelo uso académico
de programas como o Scilab, MATLAB, HYSYS e o EMSO, que foi utilizado nesse
trabalho (SILVA & CUNHA, 2006).

EMSO que é a sigla para Environment for Modeling, Simulation and Optimization
(em traducéo livre, Ambiente para Modelagem, Simulacdo e Otimizacdo), teve seu
desenvolvimento iniciado em 2001, sendo escrito em C++ (uma linguagem de
programacao muito utilizada e altamente acessivel) (SOARES, 2006).

Diante do exposto o objetivo desse trabalho foi demonstrar como o EMSO pode
ser utilizado na modelagem e simulacdo de processos, com base em um estudo de
caso adaptado de KWONG (2012) envolvendo o reator CSTR.

MATERIAL E METODOS

A modelagem do reator quimico CSTR consistiu em um estudo sobre os modelos
matematicos que representam o seu comportamento. O modelo proposto foi uma
equacao diferencial que descreveu o comportamento da concentragdo ao longo do
tempo. Apés essa etapa, o modelo foi inserido no EMSO, juntamente com os dados
de entrada (concentracdo, vazdo e volume) utilizando sua linguagem de
programacao (DIJKSTRA, 1976). Assim foi obtido um grafico que demonstrou como
as concentragdes variaram com o tempo, no interior dos reatores. Abaixo esta
apresentado o estudo de caso para a modelagem e simulacdo do reator CSTR no
software EMSO.

Para o desenvolvimento de um processo composto por trés reatores CSTR em
série, um profissional da area da engenharia de processos quimicos desenvolveu o
seguinte sistema:
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FIGURA 1: Reatores em série de Mistura Perfeita.
Fonte : Adaptado de Kwong, 2012.

A vazédo volumétrica é mantida constante ao longo do sistema e o volume em
cada reator é diferente. A temperatura varia em cada reator de forma independente
e a taxa de reacdo € diferente. A concentracdo molar da corrente de alimentacao
dos reatores 2 e 3 variam com o tempo. A reacdo A—B que acontece nos reatores é
elementar e irreversivel de primeira ordem. Deseja-se observar a dispersao grafica
de como a concentracdo de A varia com o tempo no interior de cada reator,
considerando a equacéo de taxa a seguir (adaptado de KWONG, 2012):

—13 = kC4[lbmol/(ft3.min)]
Dados:
TABELA 1: Condicdes do processo.

PARAMETROS VALORES UNIDADES
w 1 ft*/min
Cho 1 Ibmol/ft®
v, 10 ft3
Vs 1 ft®
VA 5 ft®
ky 0,0333 min™
Ko 0,2 min™
ks 0,55 min™

Fonte: Adaptado de KWONG, 2012.

Onde: W ¢é a vazéao volumétrica; Cao € a concentracdo de alimentacdo do reator
1; V1, V2 e V3 sdo os volumes dos reatores 1, 2 e 3 respectivamente e ki, k; e k3 sdo
as constantes cinéticas de cada reacao.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Através da interpretacéo do estudo de caso citado na metodologia e aplicando o
principio da conservacdo de matéria, realizaram-se trés balancos molares para o
reagente A nos reatores 1, 2 e 3 (NUNES et al., 2010):

Acumulo de A = Entrada de A — Saida de A — Consumo de A
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As equacg0es diferenciais que descrevem a taxa de variacdo da concentracao do
reagente A com o tempo, e suas respectivas condi¢des iniciais sdo mostradas a
sequir:

dC

Vi d;l =WCy — WCyy — kyCsyVy
dC,-

V2 dt =WCyy — WCy —kyCi V3
dC

Va df =WCyy —WCy3 —k3Ci3Vs

Emt=0,Ca1 =Ca=Ca3=0

O modelo matematico obtido € um sistema de equacdes diferenciais e 0 uso de
programas de simulagdo computacional como o EMSO torna r4pida a solucédo do
modelo matematico.

Para programar o modelo matemético no EMSO, torna-se necessario declarar as
equacdes diferencias, assim como seus parametros, variaveis e a condicao inicial.
Na Figura 2 tem-se a programacao das equacdes diferenciais no
EMSO.

F lowSheet ReatorCstr
#Trés reatores CSTR's em série, reacao A->B de primeira ordem”

PARAMETERS

kl as Real(Brief="constante cinética 1", Unit="1l/min', Default=0.0333);

k2 as Real(Brief="constante cinética 2", Unit="1/min’', Default=0.2);

k3 as Real(Brief="constante cinética 3", Unit="1/min', Default=0.55);

W as Real (Brief="vazdo volumétrica", Unit="ftA3/min', Default= 1);

vl as Real (Brief="volume do reator 1", Unit='ftA3', Default=10);

vZ2 as Real (Brief="volume do reator 2", Unit="ftA3', Default=1);

V3 as Real (Brief="volume do reator 3", Unit="ftA3', Default=0.55);

cao as Real (Brief="concentracido inicial de A", Unit="Tbmol/ftA3"', Default=1);

VARIAELES
cal as Real (Brief="concentracdo de A no reator 1", Unit ='
cal as Real (Brief="concentracdo de A no reator 2", Unit ='
cald as Real (Brief="concentracido de A no reator 3", Unit =’

bmol/ftA3");
bmol/ftA3");
bmo1/ftA3");

[

EQUATIONS
"Equacdao do Balanco Molar na forma diferencial para o reator 1"

diff(cal)=(((cao*w) /v1)-((cal*w) /v1)-(kl*cal));

"Equacao do Balanco Molar na forma diferencial para o reator 2"
diff(ca2)=(((cal*w) /v2)-((ca2*w) /v2)-(k2*cal));

"Equacdo do Balanco Molar na forma diferencial para o reator 3"
diff(ca3d)=(((ca2*w) /Vv3)-((ca3*w) /v3)-(k3*ca3));

INITIAL

cal=0*"1bmol/ftA3";
caZ=0%"1bmol/ftA3";
ca3=0%*"lbmol/ftA3";

OPTIONS
TimeStart = 0;
TimeStep = 1;
TimeEnd = 80;
TimeUnit = "min’;

end

FIGURA 2: Programacao das equacdes diferenciais no EMSO.
Fonte: Resultado da pesquisa.
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Na Figura 3, sdo mostradas as dispersdes graficas da variacdo da concentracéo
do reagente A com o tempo, que séo a resposta do EMSO a programacao realizada.
E vélido ressaltar que o gréafico obtido é a dinAmica do processo sem controlador,
visto que esse conhecimento é importante na etapa de elaboracdo do controle de
processo.

0.800 {-&- cat [bmol/ft»3]
-e- 032 [lbmoll‘lﬁn:a] Ak MAARAARAAARAARARAAANAAAAANAN]

1-e- ca3 [lbmol/f3] e

0.600 EREERE0

=
o
o
o

0.400 4

0.200

time [s]

0.00 750 1500 2250 3000 3750 4500
FIGURA 3: Concentracdo do reagente A (Ibmol/ft3) em funcéo do tempo (S).
Fonte: Resultado da pesquisa.

Como no inicio do processo a concentracdo de A € igual a zero no interior de
cada um dos reatores, a entrada do reagente na corrente de alimentag&o do primeiro
reator provocara o aumento da concentracdo de A no interior de cada reator até o
estado estacionario, sendo este atingido em aproximadamente 25 minutos (1500
segundos) do inicio da simulacdo nos trés reatores, e sendo suas concentracées no
estado estacionario Ca;=0,740 Ibmol/ft3, Ca>=0,620 Ibmol/ft® e Ca3=0,480 Ibmol/ft.

A realizacdo desse trabalho e os resultados obtidos por ele tém como base
alguns estudos que buscam a programacdo de modelos matematicos de reatores
quimicos em simuladores de alto desempenho. SILVA (2012) buscou um modelo
matematico que representasse 0s reatores autoclave de producdo de polietileno de
baixa densidade (PEBD), onde o modelo desenvolvido foi capaz de descrever o
comportamento do reator através de seu perfil de temperatura, vazdes iniciais e
conversao.

MOREIRA et al., (2011) elaboraram um modelo fenomenoldgico para a producéo
de polietileno de alta densidade (PEAD) em um reator do tipo Slurry (leito fluidizado),
com a utilizacdo do software EMSO, onde os resultados da simulagcdo seriam
utilizados para o desenvolvimento de modelos para controle avancado de processos.

Com intuito de facilitar o ensino de cinética e calculo de reatores em um ambiente
computacional, RODRIGUES et al., (2006) programou problemas propostos no livro
“Elementos de Engenharia das Reag¢fes Quimicas” de FOGLER (2002) no ambiente
do software EMSO, onde os resultados obtidos foram ilustrados em graficos gerados
pelo proprio simulador.
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CONCLUSOES

Por meio deste estudo foi demonstrado que é possivel prever o comportamento
de um sistema de reatores quimicos CSTR, sem opera-los, através do emprego da
modelagem e simulacdo do processo. O estudo foi realizado com dados presentes
na literatura, mas a mesma metodologia pode ser utilizada na modelagem e
simulacdo de dados reais de operacao de um sistema de reatores CSTR.

A modelagem e simulacéo do processo € uma forma econdmica de analise, pois
evita a realizacdo de paradas de equipamentos para testar diferentes condi¢cdes de
operacéo, proporcionando uma economia de tempo e dinheiro.
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