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INTRODUCAO

O estudo da engenharia das reac¢des quimicas é de grande importancia, sendo uma tangente
entre cinética quimica e calculo de reatores. Compdem uma teoria aplicavel a muitas areas
como farmacocinética, microeletrénicos, sistemas vivos etc. Um profundo estudo do tema
Engenharia Quimica das Reacdes € um dos principais topicos que diferenciam a Engenharia
Quimica das demais (FOGLER, 1992). A utilizacdo de softwares na Engenharia Quimica é
essencial para conferir confiabilidade e seguranca ao profissional, porém a maioria dos
softwares direcionados a simulagdo de processos quimicos industriais possuem acesso
restrito e custo de licenca expressivo, dificultando a utilizagdo por profissionais que realizam

pesquisas tanto na industria quanto nas universidades (DUARTE, 2011).

OBJETIVOS

Este trabalho tem por objetivo desenvolver uma ferramenta computacional para realizar
calculos de projeto de reatores do tipo batelada, atendendo aos seguintes objetivos
especificos: i) Desenvolver um modelo matematico para determinacéo da concentracao das
espécies quimicas envolvidas em reatores com mudltiplas reacdes; ii) Implementar uma
ferramenta computacional didatica para utilizacdo nas aulas de calculo de reatores; iii)
Realizar experimentos ‘in silicio” envolvendo dimensionamento de reatores batelada; v)

Validar o modelo matematico utilizando dados reportados na literatura.

METODOLOGIA
Para a determinagcdo das varidveis de interesse no projeto de um reator com Unica reacao,

como conversdo global do reagente limitante, tempo de reacdo e volume do reator, fora
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utilizado topicos de balanco material (HIMMELBLAU, 2006), cinética quimica (LEVENSPIEL,
1963), lei de acdo de massas, Calculo Diferencial e Integral e topicos fundamentais da
termodindmica (FOGLER, 1992).  Para obter as mesmas variaveis com mdltiplas reacdes
foi desenvolvido um sistema de Equacbes Diferenciais Acopladas de acordo com uma
biblioteca base de rea¢Bes quimicas supondo 2 reacdes e até 8 espécies quimicas, com o
auxilio plataforma MATLAB (HANSELMAN, 1997). O desenvolvimento do modelo matematico
foi fundamentado na teoria cinética e no mecanismo da reacdo (ATKINS, 2006). Ja a interface
e as Equacdes Diferenciais foram desenvolvidas com o auxilio do APP DESIGN, ferramenta
do MATLAB.

RESULTADOS E DISCUSSOES

Softwares que realizem simula¢des de processos quimicos com licenga gratuita ou com baixo
custo e direcionado a pesquisa sdo escassos no mercado (DUARTE, 2011) ha a necessidade
do desenvolvimento de ferramentas computacionais que asseguram maior confiabilidade ao
profissional da Engenharia Quimica através da simulacdo de processos.

Nesse trabalho, a ferramenta computacional denominada DRB (Dimensionamento de
Reatores Batelada) foi desenvolvida com o intuito de proporcionar uma nova experiéncia de
ensino da matéria Calculo de Reatores e para facilitar o dimensionamento de reatores do tipo
batelada com énfase nas mudltiplas reacdes quimicas. A Figura 1 ilustra as interfaces
principais e recursos da ferramenta.

Figura 1. Layout da ferramenta desenvolvida
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A. Interface Principal da ferramenta; B. Volume do reator CSTR; C. Tempo de Reacédo
para uma reagao.
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Os exercicios propostos, a biblioteca de rea¢des e o manual do usuario estdo ilustrados na

Figura 2.

Figura 2. Exercicios propostos, biblioteca de rea¢des e manual do usuéario

Exercicios Propostos

Wassermann, A . [J.Chem. Soc., 1082, (1963)] estudou a reacdo

de Diels-Alder da benzoquinona edo ciclopentadieno a 25°C num rea-

tor descontinuo com boa agitacéo. O valor da constante de velocidade

da reacdo a 25°C é igual a 9,92 x 10-3m* . kmol-1. s-1.

Determine o tempo de permanéncia dos reagentes de modo a que se y
atinja uma converséo final de 95%. Sabe-se que as concentracdes ini- a
ciais do ciclopentadieno e da benzoquinona séo 0,1 e 0,08 kmol/m®

Resposta
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Devido a0 modo como o software foi desenvolvido algumas condiges
para simplificagdo do codigo foram aplicadas, segue abaixo uma lista
de regras imprescindiveis para o funcionamento correto nas equagdes
quimicas para sistema de multiplas reagdes.
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A. Tela de exercicios didaticos propostos para o usuério; B. Biblioteca de reagdes; C.
Manual para facilitagéo da utilizag&o da ferramenta.

Figura 3. Experimento “in silico” com mdltiplas reagdes
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As simulacdes realizadas com a ferramenta DRB mostram um software consistente e eficiente
guanto a modelagem matematica. Para a validacdo da ferramenta utilizou-se uma situacao

problema, com reator isotérmico e sem quedas de pressfes, com isso garante-se a admissao
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de certas simplificacBes. Os valores foram inseridos no software e obteve-se um gréfico
(Figura 3) semelhantes ao proposto pela literatura (FOGLER,1992 p.245- adaptada). Nota-se
que na literatura temos o tempo para producdo maxima do produto B de 3.05h contra 3.06h
no DBR um erro percentual menor que 1%. A ferramenta possui uma biblioteca interna com
todos os possiveis sistemas e arranjos suportados pelo programa. Ainda nesse sentido, o
programa possui inputs com uma Unica op¢do de escolha, como a fase do componente
somente liquido e reator isotérmico, que em proximas versdes deverdo ser atualizados
aumentando as possibilidades e aproximando-se, cada vez mais, das reais condi¢cdes de
operacao do reator.

CONSIDERACOES FINAIS

Em linhas gerais, a ferramenta de dimensionamento de reator quimico do tipo batelada com
multiplas reacdes apresentou bons resultados no que se refere ao resultado das simulacdes,
interface gréfica e na simplicidade em compreender, através de um algoritmo, os parametros
do processo e realizar os calculos necessérios ao dimensionamento do reator. A ferramenta
€ uma excelente alternativa para o suporte as aulas no curso de Engenharia Quimica por
possuir acesso livre, exercicios didaticos de aplicagcdo do contetdo da aula e interface gréafica
amigavel aos usuarios. O software pode ser obtido apés um breve -cadastro
(https://fforms.gle/d9GilLVZVYZELimx7).
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