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Abstract

Introdugio:

A Engenharia das Rea¢cdes Quimicas (ERQ) que contempla emseuescopo o projeto de reatores
quimicos, usa informagdes, conhecimento e experiéncia de dreas como termodindmica, cinética
quimica, mecanica dos fluidos, transferéncia de calor, transferéncia de massa e andlise
econdmica. Em geral, os processos de modelagem envolvidos na ERQ estabelecem sistemas
idealizados, com premissas de mistura perfeita no CSTR (Coninuous Stirred Tank Reactor),
escoamento pistonado no PFR (Plug Flow Reactor), composi¢ao uniforme no caso dos reatores
em batelada (Batch Reactor), entre outras. No entanto, apesar do tratamento mateméatico
simplificado, no mundo real muitas das premissas citadas levam a reatores reais com
comportamentos bem diferentes, sobretudo com capacidades e distribuicdo de produtos com
desvios consideraveis que podem ser causados pela formacdo de canais preferenciais e
recirculacdo dos fluidos, alémda criagdo de regides de estagnacio.

E natural concluir que o projeto de umreator leve em consideracdo ndo idealidades que sdo
diagnosticadas, entre outras maneiras, pela medida de Distribuicdo de Tempo de Residéncia
(DTR) que é uma caracteristica da mistura que ocotre no reator quimico.

Resumidamente, a modelagem de reatores ndo-ideais segue a seguinte equacao:
DADOS DE DTR + CINETICA + MODELO = PREVISAO (1)

Diante do contexto acima, este trabalho teve como objetivo determinar a DTR de umreator
tubular do laboratdrio de Engenharia Quimica da UFPR, em que dados obtidos
experimentalmente foram comparados com os da simulagdo realizada no software COMSOL
Multiphysics®.

Uso do COMSOL Multiphysics:

O software foi utilizado para simular uma experiéncia de DTR que € determinada injetando, no
reator num instante t = 0, uma substancia quimica inerte chamada tragador e medindo a sua
concentracdo na corrente efluente em funcido do tempo. Para a modelagem do sistema foram
utilizadas as interfaces fisicas de Fluidodindmica (Fluid Flow - Single-Phase Flow - Laminar
Flow) acoplada ao modelo de transporte de massa (Chemical Species Transport - Transport of
Diluted Species).

O modelo geométrico do reator foi construido com base no aparato experimental e estd



esquematizado na Figura 1.

Resultados:

Os valores de concentracdo obtidos experimentalmente na saida do reator e os valores obtidos
pela simulagdo estdo dispostos na Figura 2. A partir desta curva, obtém-se a DTR de onde o
tempo de residéncia médio é determinado.

Conclusdo:

De acordo comos resultados obtidos, observa-se que a modelagem do reator apresentou boa
concordancia com os resultados experimentais, coeficiente de correlagdo de 0,973. Alémdisso,
coma simula¢do foi possivel verificar o comportamento hidrodindmico do escoamento -
caminhos preferenciais, zonas de recirculagdo e zonas estagnadas - permitindo estabelecer a nao
idealidade do reator. Os estudos mostraram um tempo espacial de 7,90 min. € um tempo de
residéncia médio de 2,36 min. E importante salientar que quanto mais préximos sio esses valores,
h4 um indicativo de que o reator vai operar de maneira mais adequada. No entanto, os problemas
hidrodindmicos ndo ficam evidentes, por isso a importancia da fluidodinAmica computacional na
andlise, projeto e operacdo de reatores.
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Figures used in the abstract

Figure 1: Modelo do reator tubular com a inje¢ao do tracador.
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Figure 2: Concentragcio de tracador obtida na saida do reator.



