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Resumo: Muitos estudos académicos tém sido desenvolvidos com o objetivo de descrever e prever o
comportamento dos reatores, tanto no estado estacionario quanto dinamico. Sé&o inimeras as abordagens
aplicadas visando otimizar a qualidade dos processos, entender os fendmenos envolvidos e reduzir custos
aliados a producdo. O presente trabalho teve como objetivo modelar um reator CSTR através de um
estudo de caso baseado na literatura através do software EMSO (Environment for Modeling, Simulation
and Optimization). A utilizacdo da ferramenta EMSO para a modelagem mostrou-se eficiente ao permitir
a avaliacdo do comportamento do reator em algumas situacfes hipotéticas, simulando a realidade nas
industrias. Além disso, servindo como uma base de aprendizagem para os alunos do curso de Engenharia
Quimica, ja que aprendem de forma dindmica, e sdo apresentados a uma ferramenta que proporciona
rapidez na analise de processos.
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MODELING AND SIMULATING A NON-ISOTHERMAL
CSTR TYPE REATOR IN EMSO SOFTWARE

Abstract: Many academic studies have been developed in order to describe and predict the behavior of
reactors, both stationary and dynamic. There are countless approaches applied in order to optimize the
quality of processes, understand the phenomena involved and reduce costs allied to production. The
objective of this work was to model a CSTR reactor through a case study based on the literature using the
EMSO software (Environment for Modeling, Simulation and Optimization). The use of the EMSO tool
for modeling proved to be efficient in allowing the evaluation of reactor behavior in some hypothetical
situations, simulating the reality in the industries. In addition serving as learning base for the students of
the chemical engineering course, as they learn dynamically, and are presented to a tool that provides rapid
process analysis.
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1. Introducéo

De inicio, a Engenharia Quimica avancava baseando-se na experiéncia pratica e
artesanal. Com a necessidade de expansdo da inddstria iniciou-se a busca por processos
mais eficientes, seguros e com menores custos (PERLINGEIRO, 2005).

A inddstria quimica moderna no ambito mundial se desenvolveu fundamentada em duas
IndUstrias distintas. A primeira criada na Alemanha a partir da metade do século XIX, a
qual utilizava o carvdo como matéria prima, de pequeno a médio porte, em geral com
processo descontinuo. Posteriormente, foi criada na América do Norte a industria
quimica a partir do petréleo e seus derivados, de grande porte e com processo continuo
(WONGTSCHOWSKI, 2002).

Com a alta demanda de conhecimentos aprofundados em relacdo a ciéncia béasica e
fundamentos para a compreensdo de fendbmenos no interior dos equipamentos e
processos. Os processos tornaram-se mais complexos e sofisticados, a fim de suprir a
necessidade das industrias quimicas (PERLINGEIRO, 2005). A selecdo do projeto e
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operacdo de plantas industriais deve ser apropriada para cada tipo de processo. De modo
geral na parte da pesquisa e desenvolvimento de novos processos, as plantas-piloto séo
utilizadas para suprir e determinar mecanismos e parametros a partir dos resultados
obtidos em laboratério (SHREVE & BRINK, 2008).

Os conhecimentos adquiridos ao longo do tempo em conjunto com 0s avancos da
computacdo trouxeram os softwares para analise, otimizacdo e seguranca do processo
industrial (SILVA, 2012). A otimizacéo utiliza de métodos especificos para determinar
grande parte dos custos efetivos, solugOes eficientes para problemas em construgoes,
operacdo, projetos e analises em diversos processos industriais (EDGAR et al. 2001).

A fim de se obter um ponto 6timo de um determinado sistema, a modelagem e a
simulacdo sdo ferramentas de grande valia na engenharia como um todo, devido a
possibilidade que oferecem em prever condi¢des operacionais ou simular equipamentos,
sem interferir no sistema operante (SILVA, 2012). Para a analise de um sistema e seu
comportamento em situagdes adversas, a simulagdo utiliza de modelos mateméticos
com o objetivo de prever diversas configuracbes comportamentais (PEGDEN et al.,
1990).

O reator, vaso projetado onde ocorre a geracdo do produto, é o coracdo da industria
quimica. A escolha adequada do reator tem grande influéncia na qualidade e quantidade
do produto, refletindo na economia de todo o processo. Devido a grande variedade de
reacOes quimicas e suas complexas relagdes, existem diversos tipos de reatores 0s mais
utilizados sdo: o reator CSTR (Continuous Stirred-Tank Reactor) e o reator PFR (Plug
Flow Reactor) (ISENMANN, 2018).

O reator CSTR que tém como principal caracteristica a presenca de mistura perfeita no
meio reacional, com auséncia de variacOes espaciais de concentragdo, temperatura ou
taxa de reacdo. Enquanto isso, o reator PFR é caracterizado pelo escoamento
empistonado da massa reacional na direcdo axial do sistema, assumindo mistura perfeita
na direcdo radial, tal que este apresenta variacGes das propriedades na direcdo axial
(FOGLER, 2009).

Neste contexto, o objetivo do presente trabalho é modelar um reator CSTR, envolvendo
balancos de massa e energia, através de um estudo de caso baseado na literatura,
utilizando como ferramenta o software EMSO (Environment for Modeling, Simulation
and Optimization). Além disso, diversos cenarios foram simulados visando
compreender de que forma oscilacbes nos parametros do sistema podem alterar as
caracteristicas e eficiéncia de produ¢do em uma inddstria quimica, servindo como uma
base de estudos para os alunos do curso de Engenharia Quimica.

2. Metodologia

O presente estudo foi estruturado a partir de 03 etapas: (i) modelagem de estudo de caso
em um reator CSTR; (ii) programacao e simulacdo em um software livre de engenharia
quimica; (iii) analise dos resultados e estudos de diferentes cenarios. A Figura 1
apresenta a estrutura do trabalho.
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Figura 1 — Fluxograma de estrutura do Estudo de Caso

Fonte: Arquivo pessoal

A Etapa 01 consiste na modelagem, através de balancos de massa e energia, de um
estudo de caso de um reator CSTR utilizando os dados baseados em Hill (1937) e
Santos et al. (2019). O estudo baseou-se em um reator CSTR nédo isotérmico com
jaqueta, no qual ocorre a reacdo irreversivel de isomerizagdo A -> B que obedece a
cinética de primeira ordem com constante de velocidade conforme Equacdo (1). Os
parametros do reator CSTR do presente estudo de caso sao apresentados na Tabela 1.

k: 2,61 X1014 e(— 14.570/T) (1)

Tabela 1 — Dados de operacéo do Reator CSTR

Parametro Valor
Coeficiente global de troca térmica (U) 200.000 cal/m2.h.K
Temperatura média da jaqueta (Tm) 433 K

Fluxo de entrada de A (Fao) 133,7 kg/h

Calor Especifico (Cp) 500 cal/kg.K
Temperatura Inicial (To) 436 K

Razdo entre variagdo da entalpia pelo coeficiente 83.000 cal/kg
estequiométrico (AHr/va) = w

Concentracao Inicial de A (Cno) 900 kg/m3
Conversédo de A (Xa) 0.97

Massa de B (mg) 103,56 kg/h
Tempo (t) 7000 h/ano
Densidade (p) 0,9 g/cm3

Fonte: adaptado de Hill (1937)

De acordo com os dados apresentados na Tabela 1, realizou-se os balancos de
massa e energia para a modelagem do reator CSTR. A partir das equagOes obtidas, a
Etapa 2 consistiu na utilizacdo e programacdo do software EMSO, utilizando a
linguagem do programa.
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O EMSO é um programa brasileiro desenvolvido a partir do trabalho de SOARES
(2003), através do projeto realizado pelo Ambiente Livre para Simulagdo, Otimizagdo e
Controle de Processos (ALSOC) da Universidade Federal do Rio Grande do Sul
(UFRGS), que objetivou apresentar um novo simulador para processos estacionarios e
transientes. O uso do simulador ndo possui custos para fins didaticos de instituices de
ensino, podendo entdo ser utilizado livremente para os fins deste trabalho.

Este software realiza a verificacdo da consisténcia das unidades de medida, da
resolubilidade do sistema de equagdes e das condic¢des iniciais. As trés entidades
principais dessa linguagem de modelagem séo: descricbes matematicas de um tipo de
equipamento (Model), equipamento é uma instancia de um modelo (Device) e o
fluxograma representa o processo a ser analisado (FlowSheet) (SOARES; SECCHI,
2003). A Figura 2 apresenta o ambiente de desenvolvimento de modelos no EMSO.

a

fle Edt Vew Issks Besh Config Help

2| zoom[ 1005] EMSO Apps: % 4
Civdmso | & =1 &
using "types™;

~Flowsheet Reator_CSTR_com_Jlaqueta

LT |

Figura 2 - Layout EMSO

Fonte: Arquivo pessoal

A Etapa 3 teve como objetivo analisar os resultados obtidos e avaliar diferentes cenarios
visando compreender de que forma oscilacdes nos parametros do sistema podem alterar
as caracteristicas e eficiéncia de producdo no reator CSTR estudado no presente
trabalho. Foram realizadas variacGes no volume do reator (0,4m3, 0,6m3, 0,8m3, e 1,0m3)
e na temperatura da jaqueta (433K, 440K, 443K e 450K) visando avaliar a maior
conversdo minimizando os possiveis custos envolvidos no processo. Além disso,
comparagOes com outros trabalhos publicadas na literatura foram realizados.

3. Resultados e Discussao

De acordo com o estudo de caso, a Figura 3 apresenta o volume de controle (VC)
considerado para os calculos do balanco de massa e de energia.
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Figura 3 — Volume do controle do Reator CSTR

3.1 Etapa 1: Balanco de Massa e Energia

Observa-se a partir da Figura 3, que o reator analisado apresenta uma corrente de
entrada e uma corrente de saida, determinando que o balango de massa possa ser
representado conforme a Equacéo (2).

Entrada— Saida+ Geracdao= Acumulo

2)

dN (

Fp— FotG=—
A0 A dt

Como todas as varidveis do sistema sdo uniformes em relagdo ao volume, a velocidade

de geracdo serd o produto do volume de reacéo e a velocidade da reacdo como mostra a

Equacao (3).

G=r,V (3)

Apontado que este estudo segue a Lei da velocidade da reacdo de 12 ordem na qual Ca é
a concentracdo molar do reagente e Cg a concentragdo molar do produto. -ra pode ser
expressa em funcdo de Xa como observa-se na Equacdo (4) (BADINO JUNIOR &
CRUZ, 2013).

— A= KCL=kC (1= X)) (4)

As equacdes de concentragdo do reagente Ca e produto Cg estdo representadas nas
Equacdes (5) e (6), levando em consideracdo a estequiometria das substancias em fase
liquida.

Ca=C(1=-X)) (5)
Ce. b
CBZCAO(C_iZ+gXA) (6)

De acordo com o balango de massa da Equagdo (2), observando a substancias
envolvidas e suas caracteristicas fisico-quimicas como a densidade (p) e rearranjando as
variavel obtém-se as EquacGes de taxa de primeira ordem (7) e (8).

dC, F
th:p—I/j?(CAo_CA)_kCA (7)
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dc,
dt

F
:p—IA/?(CBO_CB)-i-kCA (8)

A partir do tempo espacial, que é necessario para processar certo volume de matéria, e
baseando-se nas condic¢des de entrada do reagente CA, a Equacao (9) que determina o
volume do reator CSTR ¢ alcancada (LEVENSPIEL, 2000).

I:AOXA

V= (KC (1= X,) ©)

Em relacdo ao balanco de energia, considerando que a reagdo em estudo é exotérmica e
0 processo é continuo, o sistema pode ser considerado aberto de acordo com a Equacgéo
(10) na qual a variagéo da energia com o tempo (dE/dt) pode ser expressa em fungédo da
entalpia (h), velocidades de entrada e saida (v), aceleracdo da gravidade (gc), altura do
deslocamento (Z), fluxo méssico (rh), fluxo de calor (Q), do trabalho (W) e calor da
reacao (QR).

Acumulo= Z Energia, g~ Z Energia,, .= EnergiaTransterida+ Reagdo Quimica
(10)

d_EZZ(h+ Vg +iz )m_Z(h+ Vg +iZ)m +QWQ
dt T2, g 7 T 20, g T "
Considerando desprezivel a energia cinética, a energia potencial e o trabalho, referentes
ao escoamento, quando comparados ao calor de reacéo, a equacao pode ser simplificada

conforme Equacéo (11).
dH _ . : :
T_Z heme Z hsms+QQR (11)

Outra consideracdo realizada no presente trabalho é que Cp € constante, podendo ser
expresso conforme Equacgéo (12).

H=] C,dT=C,(T-T,) (12)

Substituindo a Equacdo (12) na (11) e rearranjando o0s termos concebe-se a Equacdo
(13).
dT

a7 r —Ty+ 24 O
dt—m(Te T)+Cp+ Cp (13)

A taxa de calor transferido para o sistema de troca térmica é expressa pela Equacédo
(14), que € relacionada ao coeficiente de transferéncia de calor global (U), a area de
contato de troca térmica (A) e a diferenca entre as temperaturas da jaqueta (Tm) e a de
operacdo do reator. O calor de reagéo é expresso pela Equacdo (15).

O=UA(T - T) (14)

Oz=AVKC, (15)
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3.2 Etapa 2: Simulacgdo no software EMSO

A fim de alcancar os objetivos propostos deste estudo, foi utilizado o software EMSO e
seu ambiente de desenvolvimento de modelos. Para a programacdo do modelo
matematico no EMSO é necessario declarar os pardmetros, varidveis, as equacdes
diferenciais, bem como suas condic@es iniciais. Na Figura 4 tem-se a programacéo e
modelagem matemética no EMSO com base no balango de massa e energia.

using “types";

1
2
3
4 vFlowSheet Reator_CSTR_com_Jaqueta
5
6
7
8

PARAMETERS
CA0 as Real (Brief="concentracao de A na entrada do reator"”, Unit="kg/mA3');
CBO as Real (Brief="concentracao de B na entrada do reator”, Unit="kg/mA3');
9 FAD as Real (Brief="vazao volumetrica de entrada de A", Unit="kg/h");
10 Cp as Real (Brief:"ca]or especifico”, Unit:'ca'\/(g"'K)')
11 U as Real (Brief=' coeﬁcwente global de troca ter‘nnca Umt— cal/(mA2*h*K)");
12 TO as Real (Brief=' temperatura de entrada da reacao s Umt 'K');
13 Tm as Real (Brief=' temperatura media", Unit="K');
14 deltah as Real (Bmeff razao entre varwacao de enta]pw‘a e coeficiente estequiometrico”, Unit='cal/kg');
15 E as Real (Brief=" ener‘gwa de ativacao / R", Unit="K');
16 kO as Real (Bmeff constante unit="1/h" )
17 A as Real (Brief="area" Umt— ‘mA2');
18 rho as Real (Brief:"massa especw‘ﬁca", unit="g/cmh3");
19 V as Real (Brief="volume do reator", Unit="mA3");
20
21 VARIABLES
22 CA as Real (Brief="concentracao de A na saida do reator”, Unit="kg/mA3');
23 CB as Real (Brief="concentracao de B na saida do reator”, Unit="kg/mA3');
24 XA as Real (Brief="conversao");
25 T as Real (Brief="temperatura da reacao", Unit="K');
26 k as Real (Brief="constante de velocidade", uUnit="1/h");
27 OR as Real (Brief="calor de reacao”, Unit="cal/h");
28 QEXT as Real (Brief="calor externo - calor da serpentina”, Unit="cal/h");
29
30 EQUATIONS
31
32 | #balanco molar para componente A#
33 diff(CA)=(FAO/(rho*Vv))* (CAO-CA)-k*CA;
34
35 #balanco molar para componente B#
g? diff(CB)=(FAO/(rho*Vv))*(CBO-CB)+k*CA;
gg CA=CAQ* (1-XA);
40 k=k0*exp (-E/T);
41
42 #balanco de energia#
43 diff(T)=FA0/ (rho*V)* (TO-T)+QR/ (rho*Cp*V)+QEXT/ (rho*Cp*Vv);
44
45 QR=deltah*V¥*k*CA;
46
47 QEXT=U* (A)* (Tm-T);
48
49
50 SET
51 CAD=900*" kg/’mt‘\3
52 CBO=0*"kg/mA3"
53 FAO=133. /OO‘* kg/’h
54 Cp= 500"'ca1/(kg"|()
55 u=20000%" ca]/(mAZ"h“K)"
56 Tm=433* 'K’
57 A=21.91%" mr‘\Z'
58 deltah= 83000"'(31/kg
59 E=14570%"K";
60 k0=2. 26“10"\14" 1/h'
61 rho = 0.9%"'g/cmA3";
62 TO=436%"K";
63 V= 3.6%"mA3";
64
65 INITIAL
66 CA=900% "kg/mA3";
67 CB=0*"kg/mA3";
68 T=433%"K’
69
70 OPTIONS
71 TimeStart=0;
72 TimeStep=0.1;
73 TimeEnd=4;
74 TimeUnit="h";
75
j_lLend
q
& B Console | B

Output Level: Normal Output ¥ |

Simulation of Reator_CSTR_com_laqueta started ...
Number of variables: 7

Number of equations: 7

Number of specifications: 0

Degrees of freedom: 0

Structural differential index: 1

Extra Equations: 4

Figura 4 — Programac&o do presente estudo no Software EMSO

Fonte: Arquivo pessoal

V. 12, N°. 1, Abr/2020 Pdgina 168



Revista de Engenharia e Tecnologia ISSN 2176-7270

0.80

0.60

0.400

0.200

0.00 §

3.3 Etapa 3: Analise dos resultados de diferentes cenarios

A andlise inicial se deu através dos parametros apresentados na Tabela 1, variando
somente 0 volume do reator a fim de obter uma conversdo igual a 97%. Pode-se
verificar através da Figura 5 que todos os volumes estipulados atingiram um conversao
de 100% em aproximadamente 12min, ap0s alguns minutos os reatores com volume de
0,4m?® e 0,6m? atingem o equilibrio do processo com uma converséo inferior a 92%.

0 b g e s .
W
O 4
04 ]
/.; —=— xA_V=04
/ —e— XA_V=0.6
— XA V=08
XAV=10
0.00 2500 5000 7500 1 noax1n® 1 250x10* 1 snnvan® 1 750¢10°*

Figura 5 - Curva de conversdo de Xa em funcédo do tempo (s)

Fonte: Arquivo pessoal

Nas curvas de temperatura apresentadas na Figura 6, verifica-se que quanto menor o
volume do reator, mais brusca seré a queda da temperatura. A transferéncia de calor da
reacdo para as paredes do reator causa diferencas entre as dindmicas de reatores de
diferentes volumes, podendo assim gerar oscilagbes no sistema operacional
(MCAULEY etal., 1995).

600 1] -8 T[K]_V=04
—— T [K]_ V=06
] — T[K]_V=08
575 T K] V=10
550
525
500
|
|
4754 |
I
|
450 /’ %
425 4
0.00 2500 =000 7500 1 noovtn® 1 280e10* 1 mametn® 1 750010*

Figura 6 - Curva de temperatura em funcdo do tempo (s)

Fonte: Arquivo pessoal

A fim de se obter a converséo desejada com um reator de menor volume, refletindo na
diminuicdo de custos e espaco da planta quimica, optou-se por um reator com volume
igual a 0,4m? a diferentes temperaturas (Tm) com o propésito de se obter a conversdo
desejada e parametros mais consistentes em relagdo as concentracbes Ca e Cg. Em
analise as curvas de conversdo da Figura 7, observa-se quanto maior a temperatura,
menor serd a oscilacdo no sistema e atinge-se a conversdao desejada com uma
temperatura de 450K na jaqueta do reator, abaixo desta temperatura ndo sera obtida a
converséo de 97%.
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Figura 7 - Curva de conversdo de Xa em funcdo do tempo (s)
Fonte: Arquivo pessoal

A Figura 8 apresenta as curvas de temperatura do reator com V = 0,4m® com variagéo
na temperatura da jaqueta, observa-se que a temperatura de 450K atinge o estado
estacionario em aproximadamente 1 hora e 30 minutos e a temperatura de saida do

reator permanece em torno de 475K.

= T=433[K]
5754 —o— T=4407K]
h — T=443[K]]
'\ T=450 [K]
5504 |
|
5254 |
|
500 4
475
450 f & o-a—=
425 ] T T T T T T
2500 5000 7500 1 nnox1n® 1 260%10° 1 5anx1n* 1750x10*

0.00
Figura 8 - Curva de temperatura em funcao do tempo (s)

Fonte: Arquivo pessoal

Nas curvas da variacdo de Ca e Cg observa-se, a partir da Figura 9 que, por se tratar de
uma reacao do tipo A->B, a concentracdo do reagente diminui ao longo do tempo e,
consequentemente, ha o aumento da concentracdo de produto B até atingir o estado

estacionario.
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1 —— CA [kg/m"3]

0.00 2500 ] 5000 7500 1 000v10* 1 280v10° 1 &00v10’ 1 750v10°
Figura 9 - Curva de concentragdo de Ca e Cg em funcéo do tempo (s)

Fonte: Arquivo pessoal

Em estudo realizado por Santos et al. (2019) com os mesmos parametros da Tabela 1
em um reator PFR, no qual a modelagem matematica e simulacdo foram realizadas no
Solver do software Microsoft® Excel 8, o reator PFR atingiu uma conversdao de
aproximadamente 97% com o volume de 0,6m®. Desta forma, considerando-se apenas o
volume fundamentado nos pardmetros iniciais tanto o reator PFR (0,6m®) quanto o
reator CSTR (0,8m®) atendem ao estudo de caso.

4. Concluséao

O objetivo do presente trabalho foi modelar um reator CSTR, envolvendo balancos de
massa e energia, através de um estudo de caso baseado na literatura, utilizando o
software EMSO (Environment for Modeling, SimulationandOptimization). A partir dos
resultados, conclui-se que é possivel prever o comportamento dindmico de um reator
CSTR, servindo como ferramenta interessante para o estudo de reatores visando
compreender fenbmenos que ocorrem na realidade das inddstrias quimicas.

Atraveés dos cenarios realizados observou-se melhorias nos parametros do reator como a
conversdo de aproximadamente 98% a um volume de 0,4m?, temperatura de 450K, o
processo produtivo atinge o estado estacionario em aproximadamente 12 minutos e néo
apresenta oscilacbes significativas no sistema. Por se tratar de uma reacdo com um
Unico composto, o que dificilmente ocorre na industria, devendo em estudos posteriores
a modelagem de simulacdo com rea¢Ges com multiplos compostos.
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