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DESENVOLVIMENTO DE UM SOFTWARE COMPUTACIONAL PARA
DETERMINACAO DE PARAMETROS CINETICOS E ORDEM DE
REACAO.
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INTRODUCAO

A cinética quimica € 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 transformard em produto e quais 0s parametros que determinam esse tempo de reacao.

Definir quantos segundos, minutos ou horas uma reacéo vai durar é fundamental para
gue uma industria funcione de tal forma que ndo gere mas consequéncias tanto econémicas,
quanto operacionais.

Os principios da cinética relacionam a taxa de consumo de reagente com a
concentracdo (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).

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 quimica e nos laboratérios: Batelada, Continuo de Tanque Agitado (CSTR), Tanque

empistonado (PFR), Leito Fixo (Especifico para reagdes catalisadas). A projecdo e a
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operacdes desses reatores consistem num balanco de massa para um dado reagente no
processo (Equacdol).
A velocidade de formacao de reagente é determinada pela equacdo 4:
1 = —kCjp(1—X)“

Onde:
k: Constante cinética de velocidade da reacao;
a: Ordem da reagao;
Cjo: A concentracdo molar inicial do componente em anélise, a qual pode ser Njo para Reator
Batelada.

E possivel determinar o volume que um reator CSTR ou PFR devera ter para alcancar
uma determinada conversdo de reagente em produto (Equacdo 2 e 3). No caso do reator

Batelada, é possivel obter o tempo do processo (Equacéo 4).
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Ao determinar esses parametros, inicia-se a projecao em larga escala, com reatores de
maiores dimensdes e tipo, ou seja, CSTR ou PFR, sendo obviamente com suas equacdes
determinadas pelo balan¢o de massa do processo (FOGLER, 2013).

Em virtude da facilidade de programacdo do MatLab, essa plataforma foi escolhida
com a finalidade de elaborar um software que determinasse os parametros cinéticos de uma
reacdo quimica avaliando os valores de concentracdo de reagente em fungdo do tempo. O
caminho l6gico elaborado, ou seja, o algoritmo, obedeceu aos fundamentos do Calculo
diferencial e integral assim como as equacgdes anteriormente citadas. Pode-se até pensar que
essa trajetoria logica é de facil montagem, mas requer tanto dos programadores uma grande

fundamentacdo tedrica da computacédo, da quimica e da engenharia quimica.

METODOLOGIA
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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 programacdo. A
linha de raciocinio foi elaborada partindo das defini¢des utilizadas para a determinagdo dos
parametros cinéticos definidos por Fogler. A partir das definicbes do Calculo Diferencial e
Integral, as condi¢cGes numéricas foram estipuladas e o cddigo computacional comegou a ser
escrito na plataforma de linguagem de programacéo, o 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 funcdes 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 condicdes
numéricas e de entrada estipuladas, o codigo seguiu mais uma bateria de testes, sendo o

carater estatistico o resultado de maior peso da analise.

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 (R2),
sendo as abscissas e ordenadas os termos relacionados a conversdo de produto em reagente,

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

Na construcdo do cédigo, inicialmente € pedido como entradas do software os tempos
e as referentes concentracdes da reacdo quimica a qual se esta calculando a cinética. A partir
do célculo de correlagdo linear entre os tempos e 0os modelos cinéticos para cada ordem em
particular (Variando de 0,1 em 0,1), os valores das correlagbes 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 inclinacéo da reta regressao.

Posteriormente, com a constante cinética e ordem de reagdo obtidos na etapa anterior,
é pedido a vazdo do reator que se deseja obter o dimensionamento (Volume) de maior
conversdo fracional reacional. Os calculos necessarios sdo feitos para os reatores CSTR e
PFR. Gréficos sdo exibidos para a regressdo linear e para os dados no reator CSTR e PFR
(Podem ser exibidos volume e conversao fracional em funcdo do tempo de reacdo, volume e
tempo de reagdo em fungédo da conversdo fracional ou converséo fracional e tempo em fungao

do volume). A figura 1 e 2 exemplificam as deficides antiormente citadas.
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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?),
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 0 procedimento de
determinacdo dos parametros cinéticos de uma reacdo quimica é um procedimento estatistico
qgue demanda muito tempo e que consequentemente geram muitos erros de precisdo,
mostrando sua inviabilidade para a industria. De contra-partida, o software otimiza esse
processo, pois executa 0 processo em aproximadamente 7,0 segundos, em um desktop com
processador Intel® Core ™ 2 Duo 2,93GHz e 4 GB de memoria RAM, cabendo apenas ao
analista discriminar os valores de concentracdo 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

Ao ver a aplicacdo da linguagem de programacéo para projecdo de reatores, € notério
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 redugdo do tempo de anélise,
mas sim da obtencgéo de resultados mais precisos e exatos. Que, ao olhar para a projecéo de
uma planta, traz melhores resultados econdémicos quanto ao gasto de materiais e reagentes
para execucdo 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 € um avanco tecnoldgico em razdo as agilidade que as ferramentas

computacionais proporcionam, que em méaos habeis mostram uma ampla aplicabilidade e suas

deslumbrantes consequéncias.
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