| Congresso Nacional de Engenharia de
Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis

Il Workshop de Engenharia de Perrdleo

VALIDACAO NUMERLCA E DIMENSIONAMENTO DE REATOR CSTR
PARA PRODUCAO DE BIODIESEL UTILIZANDO MATLAB

Tarcisio David Konna Nunes Santos?, José Jailson Nicacio Alves?, Savana Barbosa de Brito Lélis
Villar®, Thiago Gongcalves das Neves®*, Aparecida Yasmim Silva de Azevedo®
! Universidade Federal de Campina Grande, Unidade Académica de Engenharia de Quimica —
tarcisio_david@hotmail.com
% Universidade Federal de Campina Grande, Unidade Académica de Engenharia de Quimica —
jailson@deq.ufcg.edu.br
® Universidade Federal de Campina Grande, Unidade Académica de Engenharia de Quimica —
savana_lelis@hotmail.com
* Universidade Federal de Campina Grande, Unidade Académica de Engenharia de Quimica —
Thiago.gdn@hotmail.com
® Universidade Federal de Campina Grande, Unidade Académica de Tecnologia do Desenvolvimento —
yasmim.azvdo@hotmail.com

RESUMO
A busca por combustiveis renovaveis vem crescendo cada vez mais em todo mundo, o
biodiesel destaca-se neste cenario e 0 Brasil um pais com grande potencial devido a sua
producdo de oleaginosas. A simulagdo computacional é uma alternativa para
dimensionamento de equipamentos além da possibilidade de validar dados experimentais.
Neste trabalho dados experimentais da literatura foram validades utilizando-se o
MATLAB, software de grade utilizacdo para programacao. Posteriormente fez-se o
balanco de massa para um reator CSTR (reator de mistura perfeita), e ainda utilizando o

MATLAB fez-se a simulacdo do volume do reator necessario para o0 minimo de 96% de

rendimento.
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1. INTRODUCAO

O biodiesel é um biocombustivel
obtido através de uma transesterificacao
de um dleo e um &lcool ou acetato, a
reacdo natural é lenta desta forma
catalizadores sédo  utilizados  para
aumentar a velocidade de reacdo. As
rotas cataliticas utilizadas podem ser
acida, basica ou microbiologica, uma nova

rota utilizada ¢é utilizando metanol
supercritico.
A rota catalitica mais utilizada

industrialmente €& a basica com o
hidréxido de sodio (NaOH), € uma reacéo
gue apresenta rendimentos, sendo
relativamente barata e de facil controle.

A reacdo de formacédo do biodiesel
na verdade é uma reacdo composta por 3
etapas como mostra a Figura 1 onde os
triacilglicerideos (6leo) sdo decompostos
em diacilglicerideos e posteriormente em

monoacilglicerideos, porém alguns autore
consideram a reacdo como de pseudo
primeira ordem, como mostra a Figura 2.

TG + CH3COOCH3; — RCOOCH3; + DG
DG + CH3COOCH;3; — RCOOCH; + MG
MG + CH3COOCH;3; — RCOOCH; + TA
Figura 1: Etapas da reacao de
transesterificacao.

TG + 3CH3COOCH3; — 3RCOOCH; +TA
Figura 2: Reacdo geral em uma etapa.

A matriz energética do Brasil é
constituida basicamente de combustiveis
fosseis, sendo 0s mesmos responsaveis
por 53%, a biomassa representa cerca de
10% do total, tendo grande tendéncia a
crescer nos proximos anos, isto subsidia a
pesquisa nesta area.
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O software Matlab €& largamente
utilizado na engenharia para
programacdo, 0 mesmo tem grande
aplicacdo em processamento de calculos
de grande complexidade, como no caso
deste trabalho onde € necessario
resolver-se varias EDOs (equacdes
diferenciais ordinarias) ao mesmo tempo
em varios passos de tempo.

[Kusdiana D, 2000.] Analisou a
influéncia da raz&o molar entre o 6leo e o
alcool utilizado para a reacdo de biodiesel
e concluiu que para catalise enzimatica
recomendado € uma razdo de 12:1 (A:0).

[Xu Y., 2004] Determinou
experimentalmente as constantes
cinéticas da reacdo de producdo do
biodiesel partindo do 6leo de soja e do
acetato de metila, utilizando como
catalisador lipase imobilizada, a uma
temperatura constate de 40 °C, tendo
como subproduto o triacetilglicerol,
produto de melhor valor agregado que o
glicerol.

[FOGLER, 2009] Reatores CSTR
sdo considerados de mistura perfeita, ou
seja, a concentracdo de todos os
componentes no interior do reator sdo as
maximas, o que de fato é dificil de
ocorrer, necessitando um reator real, de
um alto nivel de agitacdo para que no seio
as concentracdes do reator aproximem-se
das maximas, na entrada.

O objetivo aqui é simular o tempo
necessario para atingir a conversao
minima exigida pela legislacdo que é de
96%, e simular o volume necessario de
um reator CSTR para atingir esta
conversao em regime permanente.

2. METODOLOGIA
2.1. Validacédo experimental
Os dados obtidos por [Xu, Y., 2004]

para as constantes de reagdo sao
mostrado na Tabela 1.
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Tabela 1: Valores das constantes de

reacao.
Constante de L/mol.min
reacao
K1 0,033
K2 0,1124
K3 0,1129

Onde K1, K2 e K3 sdo as constante
da primeira, segunda e terceira etapas
respectivamente. Vemos que a constante
da primeira equacédo (K1) é a de menos
valor, isso mostra que a primeira etapa €
a etapa limitante, a mais lenta, sendo o
maior tempo gasto para realizar esta
etapa sendo as outras

No Matlab, foram implementadas as
equagles 1, 2, 3, 4, 5 e 6 para validar os
dados experimentais obtidos acima:

drel_ . frejia, 2]
PSI_ . pelialek.lrelia)
AMCI_ . Imolia ]+ K.pcl(A] [

d[TAGlicerol] K
dt -

O[Bgfiffﬁsk_ﬁq%@{oc}m}m{ww 5]

d[A,]  d[Biodiesel ]
dt dit (6]

+MGJ[A, ] [4]

Onde as equacdes de 1 a 6 mostram

respectivamente a taxa de
consumo/geracao dos triglicerieos,
diglicerideos, monoglicerideos,

triacetilglicerol, biodiesel e acetato de
metila.

A implantacdo das equacdes ¢é
mostrada nas figuras 3 e 4.
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Figura 3: Implementacao em Matlab.
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Figura 3: Implementacao das EDOs.

Com base nos dados fornecidos pelo
trabalho a ser validado, calculamos
alguns parametros a serem utilizados no
Matlab, foram fornecidos: massa inicial de
0leo — 5g; massa inicial de acetato de
metila — 5g; massa molar do éleo — 882
g/mol; massa molar do acetato de metila —
74 g/mol; massa especifica da mistura —
900 g/l.

Calculamos entédo: volume inicial da
mistura reacional — 0,011 litros; massa
total reacional — 10 g; numero de mols
inicial de 6leo — 0,00566 mol; niumero de
mols inicial de acetato — 0,0675 mol;
concentracao inicial de 6leo [TG]p — 0,515
mol/l; concentracéo inicial de acetato [Am]o
— 6,13 mol/l.
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Com os parametros iniciais podemos
fazer a simulagdo no Matlab da
concentragdo vs tempo.

2.2. Balango de massa no reator

Para obter a equacdo em termos da
concentracdo das espécies em um reator
CSTR temos que partir do balanco de
massa global, mostrado na equacéo 7.

dN,,

& [7]

Fp —FatG=

Obtemos o termo de geracédo (G)
como sendo (equagao 8):

G(mol /8) =r,(mol / sL)xV (1) [8]

Desta forma obtemos a equagéao 9:

dN,
dt [°]

Fy —FatVir,=

Como o reator opera em regime
permanente, consideramos o termo de
acumulo igual a zero, obtemos entdo a
equacao 10:

Fo —Fa+Vir,=0 [10]

Se considerarmos o tempo meédio de
residéncia como sendo o volume do
reator (V) dividido pela vazédo volumétrica
de alimentagcédo (vo), obtemos o balanco

global de massa em funcdo das
concentragdes no reator, equagao 11:
[Al, ~[A] +t.r,=0 [11]

Onde [A]o é a concentracéo inicial da
espécie A; [A]t é a contracdo da espécie
A em um certo tempo de residéncia, t € o
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tempo médio de residéncia e rp € a taxa
de consumo/geracdo da espécie A.

Rearranjando a equacdo 11, e
aplicando limite quando o tempo médio de
residéncia tende para zero, obtemos a
equacéao 12:

M [12]

Fez-se necessario esta deducdo em
fungcdo de um CSTR ser um reator de
mistura perfeita, ou seja, a concentracao
em qualquer ponto do reator é igual a de
saida, desta forma n&o ha como fazer um
perfil de concentragdo vs volume do
reator.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados gerados pela
simulagdo computacional mostra um bom
ajuste aos dados experimentais
mostrados nas figuras 5 e 6.
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Figura 5: Dados experimentais
obtidos da literatura.
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Figura 6: Dados obtidos da simulacéo
do Matlab.
Onde as cores das curvas sdao: lilas
— triacetilglicerol; azul claro —biodiesel;
azul — triglicerideos; verde — diglicerideos;
vermelho — monoglicerideos.

Vemos que a simulagdo mostra uma
bons conversdo na reacdo de
transesterificacdo, mostrando que o0s
dados obtidos experimentalmente estéo
corretos em relagédo a reagdo tendo como
catalizador lipase imobilizada.

Considerando a vazao volumétrica
como sendo de 6,66 I/min, temos o gréafico
da concentracdo em funcdo do volume de
um reator CSTR, temos a figura 7.
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Figura 7: Gréafico da concentracao
das espécies vs volume do reator via
Matlab.

4. CONCLUSOES

Vemos que a simulacéo
computacional através do Matlab foi bem
proxima dos dados experimentais,
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mostrando que a cinética e as constantes
reacionais foram determinadas de forma
satisfatorias.

Vemos também que o volume
minimo para um reator CSTR obter uma
conversdao satisfatéria € em torno de 2400
I, ou seja, 2,4 m3 considerando que o
reator € de mistura perfeita tendo a
concentracao constante.
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Petréleo continuara a dominar a matriz
energética mundial nas  préximas
décadas. Disponivel em:
<http://oglobo.globo.com/projetos/painelfg
v/imat/matl4.asp>
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