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Resumo: Reatores quimicos constituem em equipamentos muito comuns em plantas industriais. S80 amplamente
usados para diversos processos e por isto mesmo é de extrema importancia se prever resultados por meio de
simulacfes. Sendo assim, usando o conceito de heranga criar-se-4 uma hierarquia de modelos, abrangendo 2
grandes grupos. reatores continuos e reatores descontinuos. Dos reatores continuos teremos: Reatores Continuo
de Tanque Agitado (CSTR) e Tubular (PFR), dos Reatores Descontinuos. Reatores Batelada e Semibatelada.
Nosso objetivo é criar modelos versateis que integrardo a biblioteca de modelos do simulador EMSO.

Inicialmente serdo modelados somente Reatores Homogéneos, mas conforme o tempo disponivel se partird para

modelagem de Reatores Heterogéneos.

1 INTRODUCAO

A utilizacdo de reatores quimicos € muito
comum em plantas industriais, sendo amplamente
usados em diversos processos. A modelagem destes
equipamentos € extremamente importante para se
prever resultados através de simulagdes. Para tanto
existe uma enorme variedade de softwares
utilizados para a simulagdo, mas que na maioria das
vezes contemplam uma interface que dispensa
usudrio o conhecimento da modelagem do
processo. Isto torna a manipulag&o dos simuladores
bastante pratica e répida, mas por outro lado torna o
Seu uso seriamente restrito as condi¢fes impostas
pelo modelo implementado. Estes tipos de
simuladores sdo chamados de seglencial-
modulares. Um segundo grupo de simuladores séo
os ditos baseados em equagdes. Estes s&o
extremamente flexiveis, adaptando-se as situagdes
diversas uma vez que o0 usudrio trabaha
diretamente com o modelo matemético do processo.

O presente trabalho é uma atividade integrada
ao Projeto ALSOC (Ambiente Livre para

Simulagdo, Otimizacdo e Controle de Processos) o
qual, como a prépria sigla define, visa criar um
ambiente para simulagdo, otimizagdo e controle de
processo. Isso sera feito através do aperfeicoamento
do simulador baseado em equagdes, EM SO (Soares
e Secchi, 2003).

Nosso objetivo com este trabalho é formar
uma biblioteca de modelos verséteis e robustos de
reatores quimicos que serd incorporada a EML
(EMSO Model Library) do simulador EMSO. Estes
model 0s serdo 0s mais gerais possiveis e faréo uso
do conceito de heranga, ou seja, modelos mais
complexos e especificos serdo formandos a partir
de modelos mais simples e genéricos, constituindo-
se em entidades separadas. Sendo assm a
adaptacdo destes modelos para situagfes diversas
torna-se mais simples, pois a independéncia entre
os modelos torna desnecesséria a modificagédo de
todo o modelo para suareutilizagdo.

Para tornar a manipulagcdo dos modelos mais
prdtica e simples ao usudrio, dividiramse os
reatores quimicos em 2 grandes grupos. reatores
continuos e descontinuos, quanto as caracteristicas



de operagéo. E todos os quais ainda foram divididos
em reatores homogéneos e heterogéneos, quanto ao
nimero de fases envolvidas. Desta forma teremos
reatores continuos homogéneos e heterogéneos, e
da mesma forma, reatores descontinuos
homogéneos e heterogéneos.

Reatores continuos constituem nos reatores
continuo de tanque agitado (CSTR) e tubular
(PFR). J4 os reatores descontinuos constituem nos
reatores batelada e semibatel ada. Apesar de reatores
semibatelada assumirem também caracteristicas de
reatores continuos, esse foi considerado parafins
praticos como reator descontinuo.

Num primeiro momento limitar-se-d a
abordagem de reatores continuos. E iniciando com
uma Unica fase (reatores continuos homogéneos) e
posteriormente com 2 fases (reatores continuos
heterogéneos).

2 METODOLOGIA

Inicialmente foi definida uma estrutura de
modelos com base na adotada pelo simulador
comercial Aspen Plus® da Aspentech, Inc (Aspen,
2003).

Para a modelagem dos reatores continuos,
adotou-se assim 2 niveis de complexidades:
modelos simplificados e modelos rigorosos. Os
modelos ditos simplificados n&o necessitam
informagdes da cinética das reacBes envolvidas.
Assim sendo, a partir de informagdes das condicdes
de entrada e do tipo ¢ modelo de reator, esses
podem calcular as condigdes de saida. Ja os
model os ditos rigorosos constituem os modelos de
reatores CSTR e PFR propriamente ditos. Com
relacdo aos reatores descontinuos, teremos somente
model 0s rigorosos.

2.1 Modelos Simplificados

Os modelos simplificados de reatores
continuos abrangem 0s  seguintes  tipos:
estequiométrico, rendimento, equilibrio e Gibbs.
Desta maneira, teremos reatores CSTR
estequiométrico, rendimento, equilibrio e Gibbs, da
mesma forma para PFR.

Todos o0s modelos simplificados sdo
modelados como sendo um conjunto constituido
por um tanque dindmico de mistura ligado a um
tanque estaciondrio, que aplicard diretamente as
propriedades de cada model o especifico (Figura 1).

O uso deste esquema torna a modelagem mais
prética de modo a tornar o conjunto utilizavel para
todos os tipos de reatores continuos simplificados
gue serdo abordados.
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O conjunto  model aﬁa CST R e PFRs
simplificados. O que diferenciartdo o0s PFRs
simplificados para os CSTRs é um tempo de
residéncia acrescido a corrente de saida do modelo
de tanque de mistura. Desta forma, a partir de um
modelo simplificado de tanque, pode-se adaptar um
modelo simplificado de reator tubular.

Modelo diniimico de
Tanque de mistura

Modelo estacionario
simplificado
F

-
i & in

+
our v out

Figura 1: Representacdo do conjunto utilizado para
a modelagem dos reatoressimplificados.

Modelo de Tanque de Mistura (TBasic):
Constitui-se de um modelo dindmico de um tanque
de mistura com uma corrente de entrada e uma
corrente de saida, com 0s seus respectivos balangos
de massa e energia. Para um sistema homogéneo,
com a presenca de somente fase liquida, o
equacionamento do model o é dado por:

Balanco de massa

dM I:|n| - Fouti
dt
Quantidade de molstotais

@)

o}
M=gaMm, )
i=1
Volume total
V :M >§/molar(-|-out’ out? out (3)

Normalizacéo da fragdo molar

d

a Zuuti = 1 (4)
Frac8o vaporizada

frac =0 (5)
Balanco de energia

dE

Fohl - Foullow + Q- W, (6)

Energ| ainternatotal
E = Mhout - Pout\/ (7)

outvap

A partir deste modelo, os demais que seguem
definem suas correntes de entrada como a corrente
de saida do model o de tanque de mistura, assin

Fows = Fin @)

outj



Modelo de Reator Estequiométrico (RStoic): A
partir de informagdes da corrente de entrada
composicdo de entrada F*in,i e estequiometria das
reacOes envolvidasv;; (definido como positivo para
produto e negativo para reagente), e informando a
conversdo de um componente chave Xy

F., =F., +— F,;,kXk 9)

outj
k
ou aextensdo das rea(;()es envolvidas x:

Foull - F + a ij ] (10)

j=1
podem-se calcular as composicdes da corrente de
saidaF out,i-

Modelo de Reator Rendimento (RYield): A partir
das composicdes da corrente de entrada F*m,i eda
distribuicéo de rendimento Y; dos produtos:
F
Y= (11)
Fln,k - Fout,k
podem-se calcular as composi¢des da corrente de
saida F*Out,i. Sendo desnecess&rio se conhecer a

estequiometria das reacGes.

Os demais modelos, equilibrio e Gibbs,
assumem equilibrio quimico e fisico do sistema.

Modelo de Reator Equilibrio (REquil): A
constante de equilibrio K para a reagdo j s
relaciona com aenergialivre de Gibbs pela equagdo
(12), dado To.. Pela equagdo (11), temse K; como
funcéo da atividade que por sua vez é funcdo dos
coeficientes de atividades ou atividades, conforme
as fases presentes, e da composicdo de saida,
equacdo (13). O céculo é redizado por um
procedimento iterativo até encontrar-se X que
satisfagam o sistema. As composic¢des de saida sao
obtidas pelosx naequacéo (9).

A
K, = O a" (12
aa,G’ =-RT,InkK, (13)
i=l

Fini +ain
Zyy = —————— (14
3
Fin +Xj a. a,

i=1

Modelo de Reator Gibbs (RGibbs): Esta baseado
no fato de que no equilibrio aenergia de Gibbs total
do sistema acanca seu valor minimo. A
modelagem esta baseada no método dos
multiplicadores indeterminados de Lagrange,
descrito em Smith, 2000. Como o modelo de reator
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rendimento, este modelo L tambem dispensa o
conhecimento da estequiometria da reacdo. A partir
das equacbes (15) e (16) obtém-se um sistema de
equagdes somente funces de z,;, definida pela
equacdo (17), el .
DG® +RT,Ind +§1,a,=0 (15
k=1

d

a No,a, = A (16)
i=1
Noul,i
Zyyy = a”
a. Noul,i
i=l

2.2 Modelos Rigorosos

Leva em conta a cinética das reacdes
envolvidas para o célculo das condi¢des de saida.
S840 os modelos rigorosos de reatores CSTR, PFR,
batel ada e semibatel ada.

A implementac&o destes reatores se fard logo
apés o0 término da modelagem dos reatores
simplificados.

2.3 Implementacdo no Simulador

Os modelos abordados anteriormente estéo
sendo implementados no simulador respeitando
uma hierarquia adota. A hierarquia proposta para 0s
model os de reatores continuos pode ser visualizada
pela Figura 1, e a dos modelos de reatores
descontinuos pelaFigura 2.

Simplificados
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Figura 1. Hierarquia adotada para os modelos de
reatores continuos.

Para os modelos simplificados de reatores
continuos, temos um modelo basico (tank_basic) o
qual corresponde ao modelo de tanque de mistura e
dele, todos os demais modelos sio derivados
(cstr_stoic, cstr_yield, cstr_equil, cstr_gibbs



pfr_stoic, pfr_yield, pfr_equil e pfr_gibbs). Os
modelos rigorosos de reatores continuos sdo
totalmente independentes e assim sendo, ndo
derivam de nenhum outro.

Figura 2. Hierarquia adotada para os modelos de
reatores descontinuos.

Para os modelos de reatores descontinuos,
temos um modelo basico (batch basic e
semibatch_basic) para cada tipo de reator (batch e
semibatch).

Como implementacdo adicional, temos o
célculo do volume total do tanque e do nivel de
liquido no mesmo que é realizado por uma rotina
externa comum a todos os modelos. Ja que se
consideram os reatores CSTR como um tangque com
orientacdo e geometria jA pré-estabelecidas. As
configuragdes de tanques disponiveis estéd
classificadas conforme a orientacdo como vertical
ou horizontal, e quanto a geometria da calota como
eliptica, esféricae sem calota (Jones, 2002).

3 DESENVOLVIMENTO

Na atual fase do Projeto encontra-se na etapa
de implementacdo dos modelos de reatores
continuos no simulador EMSO. Os modelos estdo
sendo elaborados conforme a hierarquia proposta
neste trabalho, com suporte a sistemas monofasicos
(fase liquida ou vapor unicamente — reatores
continuos homogéneos) e bifasicos (fases liquida e
vapor simultaneamente — reatores continuos
heterogéneos).

Esta dentro das previsdes a abordagem de
reatores descontinuos ainda neste trabal ho.
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