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RESUMO

A cinética de uma reacdo quimica apresenta grande importancia no setor industrial. Na engenharia
quimica, esta propriedade esta focada na projecéo e operagdo dos varios tipos de reatores, bem como no
estudo de otimizacdo de processos. A constante especifica da reacdo e a Ordem da reacdo sdo as
propriedades determinantes da projecédo industrial, considerando que elas definem conversao de reagdo
e volume de reator. Com o desenvolvimento de recursos computacionais, tornou-se mais preciso obter
as propriedades cinéticas. No entanto, o software ainda solicita ao projetista um valor hipotético para a
ordem de reacdo, o que elimina a precisao do processo e 0 desgaste desnecessario de reagentes ou mesmo
a construcdo de reatores de tamanho excessivo - 0 que ndo é vantajoso em termos econdmicos. Este
trabalho discute o desenvolvimento de um codigo computacional que determina a ordem de uma reagédo
quimica, bem como sua cinética de velocidade constante a partir da concentracdo de reagentes em um
dado momento. O resultado da programacdo d& ao projetista a méaxima conversdo possivel para um
determinado reator, bem como um volume ideal para que um reator oferega uma determinada conversdo
em reagente.
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INTRODUCAO

A cinética quimica é uma das propriedades da matéria mais importantes quando se trata
de termos industriais. Em todo o momento, é necessario saber quanto tempo um reagente se
transformara em produto e quais os parametros que determinam esse tempo de reagdo. E certo
que alguns tdpicos presente no estudo da matéria, como Estequiometria, que é uma avaliacao
quantitativa do processo, onde se é determinado quanto foi produtivo e também o rendimento
total do processo, e a Termodinamica, que define qualitativamente como esse processo ocorre
sob dadas temperaturas e pressdes. Também, deve-se levar em consideracdo 0s mecanismos de
reacdo, que mostra as etapas em que 0s 4&tomos se rearranjam durante 0 seu processo reacional.

Entretanto, definir quantos segundos, minutos ou horas uma reacdo vai durar é
fundamental para que uma industria funcione de tal forma que ndo gere mas consequéncias
tanto econémicas, quanto operacionais. E certo que pelos fundamentos da Termodinamica,
chega-se a conclusdo que uma reacdo quimica acontecerd. E pela Estequiometria, o quanto de
produto sera gerado.

A nivel de Engenharia, os fundamentos do balanco de massa e energia tracam um
processo industrial em que sdo pontos nos calculos todas as definicdes mencionadas
anteriormente. Para o balan¢o de massa, tem-se a equacéo 1.

Entrada — Saida + Geragao = Actimulo

Enquanto para o balanco de energia, a equacao 2

AH + AE.+ AE, = Q + W,

Onde:

AH: Variacao de Entalpia das substincias do Processo;
AEc: Variagdo de Energia Cinética;

AEp: Variagdo de Energia Potencial Gravitacional;

Q: Quantidade de calor envolvida no processo;

W;s: Trabalho realizado por um motor.
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A variavel geracdo, e a variavel acimulo sdo os dois termos da equacao que definem o
tempo de um processo, que em outras palavras trata-se da velocidade da reacdo (Felder, 2012).

Os principios da cinética relaciona a taxa de consumo de reagente com a concentracao
(elevada a determinada ordem) do mesmo de forma diretamente proporcional. Algumas
defini¢des do equilibrio quimico definem que a ordem de um determinado reagente é
equivalente ao seu coeficiente estequiométrico. Contudo, muitas reacdes ndo obedecem a esse
principio, sendo necessario determinar os parametros cinéticos da reacdo (BALL, 2006).

O procedimento de determinacdo deve ter quantidades significativas de amostras
coletadas de reagente em funcdo do tempo e assim encontrar as constantes que determinam a
velocidade da reacéo.

Os reatores sdo recipientes projetados para reagdes quimicas, transferéncia de calor e
massa e processos bioquimicos. Atualmente, quatro tipos de reatores sdo utilizados na industria
qguimica e nos laboratorios: Batelada, Continuo de Tanque Agitado (CSTR), Tanque
empistonado (PFR), Leito Fixo (Especifico para reagdes catalisadas). A projecdo e a operacdes
desses reatores consistem num balanco de massa para um dado reagente no processo (Equagéo
3).

14 de
jo— B+ f ndV = —=
Onde:

J: Reagente em anélise;

Fjo: Vazdo Molar de entrada do Reagente (mol/s);
Fj: Vazéo Molar de saida do Reagente (mol/s);

ri: Velocidade de Formacao do Reagente;

N;: Quantidade de Matéria do Reagente (mol).

A velocidade de formacdo de reagente é determinada pela equagao 4:
r=—kCH(1—X)*

Onde:
k: Constante cinética de velocidade da reacao;

a: Ordem da reacao;

Cjo: A concentracdo molar inicial do componente em andlise, a qual pode ser Njo para Reator
Batelada.
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A partir das equagdes 3 e 4 é possivel determinar o volume que um reator CSTR ou PFR
devera ter para alcancar uma determinada conversdo de reagente em produto (Equagéo 5 e 6).

No caso do reator Batelada, é possivel obter o tempo do processo (Equacao 7).

f" Nj,dX
t= | L—
o NV

Ao determinar esses parametros, inicia-se a projecdo em larga escala, com
reatores de maiores dimensdes e tipo, ou seja, CSTR ou PFR, sendo obviamente com suas
equacOes determinadas pelo balanco de massa do processo (FOGLER, 2013).

O MatLab (Matrix Laboratory), é uma plataforma de linguagem de programacao que
tém como principal diferencial em comparacdo as outras linguagens de programacdo ser um
software de projecdo matematica de alta eficiéncia na resolucdo de problemas numéricos, além
de apresentar simplicidade em seu funcionamento e ser capaz de se acoplar em outros
programas, assim como fazer novos programas. Tais caracteristicas foram determinantes na
escolha desta linguagem que veio a ser usada no algoritmo do software, por ser a que melhor
atendeu as necessidades de projeto.

Em virtude da facildiade de programacéo do MatLab, essa plataforma foi escolhida com
a finalide de elaborar um software que determinasse 0s parametros cinéticos de uma reacao
quimica avaliando os valores de concentra¢do de regante em funcdo do tempo. O caminho
I6gico elaborado, ou seja o algoritmo, obedeceu os fundamentos do Calculo diferencial e
Integral assim como as equacgdes anteriormente citadas. Pode-se até pensar que essa tragetoria
I6gica é de facil montagem, mas requer tanto dos programadores uma grande fundamentacgéo
tedrica da computacdo, da quimica e da engenharia quimica.

O procedimento é de grande valia para o setor industrial, tendo em vista que para que
um processo seja aprovado para grande escala, deve ser, primordialmente, aprovado em
pequena escala. A razdo disso é o fato de que a industria tem como objetivo obter a maior

quantidade possivel de produtos e reduz os gastos em relagdo & operacao e a projecdo. Como

0S reatores sdo 0s principais componentes de uma planta industrial, ser imprecisg_no
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dimensionamento traz consequéncias muito grandes para os investidores, assim como 0 gasto

mal calculado de reagentes.

METODOLOGIA

O desenvolvimento do software comegou com a elaboracdo do algoritmo de forma
manuscrita a fim de ter uma prévia do que seria aplicado na plataforma de programacao. A linha
de raciocinio foi elaborada partindo das definicdes utilizadas para a determinacdo dos
parametros cinéticos definidos por Fogler (2013). A partir das defini¢des do Célculo Diferencial
e Integral, as condi¢Ges numéricas foram estipuladas e o codigo computacional comegou a ser
escrito na plataforma de linguagem de programacdo MatLab. A medida que se era montada a
programacao, se fez necessario consultar o site de informacdes do MatLab para que fossem
interpretadas determinadas propriedades e funcGes da plataforma, ja que foram demandados
alguns recursos os quais ainda ndo eram de total conhecimento e dominio dos alunos-
programadores. Essa etapa se repetiu durante todo o procedimento. Com as condigOes
numéricas e de entrada estipuladas, o cddigo seguiu mais uma bateria de testes, sendo o carater
estatistico o resultado de maior peso da analise.

Na construcdo do codigo, inicialmente é pedido como entradas do software 0s tempos e
as referentes concentracdes da reacdo quimica a qual se esta calculando a cinética. A partir do
calculo de correlacdo linear entre os tempos e 0os modelos cinéticos para cada ordem em
particular (Variando de 0,1 em 0,1), os valores das correlacdes sdo armazenados em uma matriz,
e o valor da ordem de reagdo com maior correlacdo € armazenado. Em seguida, € feita uma
regressdo linear com os dados ajustados para a ordem de reacdo encontrada anteriormente, a
constante cinética (K) é obtida como a inclinacdo da reta regresséo.

Posteriormente, com a constante cinética e ordem de reacdo obtidos na etapa anterior, é
pedido a vazao do reator que se deseja obter o dimensionamento (VVolume) de maior conversdo
fracional reacional. Os calculos necessarios sao feitos para os reatores CSTR e PFR. Gréaficos
séo exibidos para a regresséo linear e para os dados no reator CSTR e PFR (Podem ser exibidos
volume e conversdo fracional em funcgdo do tempo de reagdo, volume e tempo de reagdo em
funcdo da converséo fracional ou conversdo fracional e tempo em funcdo do volume). A figura

1 e 2 exemplificam as deficides antiormente citadas.
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Figura 1 — Gréfico da regressdo obtido pelos dados de entrada de concentracdo e
tempo.
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Figura 2: Gréficos que relacionam as principais varidveis da projecao de reatores.
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Os resultados obtidos estavam voltados para reatores do tipo batelada, tanque agitado
(CSTR) e tanque empistonado (PFR) vieram em forma de grafico em duas dimensdes (R?2),
sendo as abscissas e ordenadas os termos relacionados a conversdo de produto em reagente,

dimensionamento (volume) e tempo de operacédo para cada reator.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados obtidos superaram as expectativas, uma vez que o procedimento de
determinacdo dos parametros cinéticos de uma reacdo quimica é um procedimento estatistico
que demanda muito tempo e que consequentemente geram muitos erros de precisao, mostrando
sua inviabilidade para a industria. De contra-partida, o software otimiza esse processo, pois
executa o processo em aproximadamente 7,0 segundos, em um desktop com processador Intel®
Core ™ 2 Duo 2,93GHz e 4 GB de memodria RAM, cabendo apenas ao analista discriminar os
valores de concentracao de reagente ao passar do tempo.
Isso comprova que o software desenvolvido tem grande potencial para ser aplicado em larga

escala laboratorial e industrial sem um grande custo computacional.

CONSIDERACOES FINAIS

A Inovacédo Tecnoldgica, dentro dos ramos da Engenharia Quimica, traz desafios cada
vez maiores para os profissionais, tendo em paralelo a sua atualizagdo com o ramo da
programacdo. E certo que para que a operacio seja a mais eficiente possivel, determinadas
atividades precisam ter seu tempo otimizado, ja que a corrida por obtencdo de resultados exatos

e precisos é cada vez mais intensa.

Dentro desses parametros, as principais utilidades industriais de um processo quimico
passam por constantes estudos que, antes de qualquer projecdo em larga escala, é necessario
varias anélises laboratoriais, que, na obtencdo de produtos de reacdo, esta voltada para os

reatores.

Ao ver a aplicacdo da linguagem de programagéo para projecdo de reatores, é notorio
que o software elaborado traz uma grande vantagem por ser uma aplicacdo da otimizagéo de
processos. Essa concluséo € sensata, pois ndo se trata apenas na reducéo do tempo de analise,
mas sim da obtencéo de resultados mais precisos e exatos. Que, ao olhar para a projecdo de uma

planta, traz melhores resultados econémicos quanto ao gasto de materiais e reagentes para
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execucao do processo, e também para melhoria de operacdes ja consolidadas no ramos da

indUstria quimica.

Vendo que o futuro pertencera aos computadores, adaptar tudo que € estudado no ramo
da Engenharia é um avanco tecnoldgico em razdo as agilidade que as ferramentas
computacionais proporcionam, que em maos habeis mostram uma ampla aplicabilidade e suas

deslumbrantes consequéncias.
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