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Resumo

Na préticaindustrial atual, € imperativo e econdmico ndo se
perder tempo com estudos cinéticos muito profundos de um
processo quimico. Neste caso, pode-se reduzir o tempo de
trabalho ao extrapolar os dados de laboratério para escala
piloto e, desta Ultima, aescalacomercial. Paraisso, aidéade
gue dois processos quimicos sao similares quando para uma
mesma reagdo quimica sdo obtidas conversdes iguais, serve
debase paraaextrapol agéo de parémetros cinéticos. Realizou-
se a andlise dos aspectos basicos dos calculos de reatores
quimicos homogéneos, incluindo importantes aspectos
fluidodinémicos na manutencdo de fatores responsaveis pela
semel hancaentretal s equi pamentos. Umatabelacom relagdes
de escala para extrapolacdo de dados de um reator quimico
permitiu que se estabelecesse um roteiro a ser seguido,
conservando-se geralmente o tipo de reator, mas multiplicando
suaproducdo por umfator r - arazéo de extrapol acdo, com base
namanuten¢do de certosniimeros adimens onai s caracteristicos.
Palavr as-cheve: semelhancadinamica; reatores homogéneos,
extrapolacéo de dados.

Abstract

Inthecurrent industrial practiceit iseconomicimperative not
to get lost time with very deep of achemical process kinetic
studies. In this case, it can be reduced the time of work when
extrapolating the laboratory data for pilot scale and, of this
last one, to the commercial scale. For this, the idea that two
chemical processes are said similar when for a same reaction
chemistry they are obtained the same conversion, it serves as
basefor the kinetic parameters extrapolation. In thiswork are
analyzed the basi c aspects of the cal culations of homogeneous
chemical reactors, including fluid dynamics aspectsimportant
in the maintenance of responsible factors for the likeness
among such equipments. The presentation and analysis of
tables with scale relationships for data extrapolation of
chemical reactor, allow that it observes the route to be
proceeded, being generally conserved the reactor type, but
multiplying its production for a factor, r - the extrapolation
ratio; with base in the maintenance of certain characteristic
dimensionless numbers.
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Introducéo

enomina-se de reatores quimicos 0s equipa-

mentos ou aparel hos cujo objetivo principal é
arealizagdo de umareagdo quimica, sob condicdo
controlada e consegiente obtenc&o de um ou mais
produtos dentro de especificacOes desgjadas. Pode
ser classificado, segundo a maneira de operar, em
diversos tipos. Pode-se distinguir, preliminarmen-
te, esses componentes de um processo quimico dada
a sua maneira continua ou descontinua de operar.
Além disso, pode-se obter uma outra classificacdo
conforme anaturezadas fases participantes, ou sga,
reator homogéneo (gaseliquido) ereator heterogé-
neo (gés-liquido, gas-sdlido, liquido-liquido, liqui-
do-solido e gas-liquido-sdlido).

Dentro daclasse dosreatores continuos, dis-
tinguem-se ainda dois tipos: i) reatores tubulares,
também conhecidos como PFR (Plug Flow
Reactor), ou reatores com gradiente de concentra-
¢ao; e ii) reatores tipo tanque de mistura perfeita,
CSTR (Continuous-Stired Tank Reactor), ou de
concentracdo uniforme. Naprética, osreatores ope-
ram em regimes intermediérios a esses dois tipos
(FOGLER, 1999).

Considerado como o coragdo de qualquer
unidade componente de um processo quimico, 0s
reatores merecem atencéo especial por parte do
engenheiro quimico, profissional responsavel pela
elaboragéo, operacdo e controle desse equipamen-
to. Neste trabalho, serdo abordados os principios
de célcul os parareatores homogéneos descontinuos
e continuos. Contudo, a exposi¢cdo destas notas é
feita dentro das seguintes hipoteses: a) condicoes
isotérmicas; b) nenhumavariacdo de volume devi-
do areacdo; c) osfluidos sdo incompressiveis g; d)
as concentragdes sdo consideravel mente reduzidas
e os coeficientes de atividade das fases devem ser
considerados muito proximos a unidade. Ao final
de alguns topicos, procura-se introduzir conceitos
de semelhancas entre reatores, para se chegar as
relagdes de extrapolacéo de dados de um processo
guimico.
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Reatores descontinuos

O reator descontinuo ou batelada (Figura
1) é considerado uma estrutura das mais simples
€, por esse motivo, € umadas mais utilizadas para

estudos preliminares de transformagfes quimi-
cas. Esse equipamento consiste em um recipien-
te dentro do qual os reagentes sdo introduzidos
em quantidades suficientes a obtencéo do equili-
brio ou até uma conversdo, a, desejada.

Ca(t)

>
Tempo

FIGURA 1 — Esguema representativo das caracteristicas basicas de um reator descontinuo.

K
Paraumareacdo de primeiraordem A - B, acon-

versdo € cal culada pela expressdo:

Cun—Ca =1—gkl

onde: a-= (1)

A0

C,, = concentragdo inicial daespécie A
C, = concentragéo daespecie A em um tempo t
k, = constante de velocidade dareagéo

Num reator batelada, o tempo necessario para ob-
tencdo de uma conversdo a € ent&o:

_ 1
t= _k_l EI]n(l—a) (2)
Para umareacdo de segunda ordem
kZ
A+B-C+D,com C,, =C,,,
aA:aB:—CAO . (3)
1+C,, [k, [
a 1
t=——0O0——
ou, 1-a C,, [k, (4)

Nota-se, nas Equactes (1) e (3), o aparecimento dos
termos adimensionais: k@ e C,,k, [,
respectivamente. Tais termos devem fornecer
valorestaisquediferentesreatorestenham amesma
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conversdo. De um modo geral, para que dois
reatores sejam similares, necessario é que o
grupamento daforma [C,,|"* kI, comn sendo a
ordem da reacdo, apresente o mesmo valor (RICE
and BAUD, 1990).

Reatores continuos

Reator Tubular

Os reatores continuos tubulares sdo basica-
mente condutos nos quais a mistura reacional cir-
cula de forma continua. Sdo distinguidos segundo
suas condigdes fluidodindmicas de funcionamento:

a) Tubular ideal

Compreende um tubo dentro do qual se su-
pbe que o escoamento ocorra em forma de pistéo
ou “plug-flow” (Figura2). Asvelocidadeslineares
de deslocamento do fluido séo constantes qual quer
gue sejaaposicao radial considerada (STREETER,
1998). Nessas condicdes, o tempo espacial, T, no
interior do reator, é dado por:

=V _LE (5)
q q

onde:

g = vazdo volumétrica

V =volume

L = comprimento do conduto
S = &rea da se¢do transversal

O célculo de um reator tubular ideal é
realizado de forma semelhante ao de um reator
descontinuo, substituindo-se o valor do tempo de

reacdo pelo tempo calculado com auxilio da
Equacéo (5).

b) Regime turbulento

0 L

FIGURA 2 — Esquema representativo das caracteristicas
béasicas de um reator tubular.

A superposic¢ao do perfil radial das veloci-
dades e das oscil agOes exi stentes em um escoamento
turbulento no interior de um tubo (Figura 3) modi-
fica o escoamento de uma substancia presente no
seio de um fluido de concentragGes ndo uniformes.
Esse efeito pode ser analisado levando-se em con-
sideracdo que um escoamento do tipo pistdo, sobre
0 qual se superpde uma difusdo longitudinal, ca-
racteriza-se por seu coeficiente de difusdo efetiva
D, (KREVELEN E HOFTYZER, 1953). O valor
desse coeficiente de difusdo efetivo, ou melhor, do
termo D, /uldl , ondeu éavelocidadedo fluidoed

o diametro interno do conduto, depende do nimero

de Reynolds, Re = dqu , €do nimero de medidas

realizadas para a obtencéo de correlacbes entre es-
sas duas grandezas.
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FIGURA 3 — Reatores tubulares e respectivos impul sos-resposta
Considerando o caso de uma reagao de c, 40E
ky - =
primeiraordem, A- B, ocorrendo no interior < (1+¢)’ @(pEBO(l—E)% (1) apgm(ug)gm
2 2
de um tubo de comprimento dl, por onde es-
: . _ naqual:
coaum fluido com velocidade u em regime tur-
bulento, obtém-se, por balan¢o de massa, a se-
guinte equacéo diferencial: E= 1+ 4k, [B (8)

CA kl |:([:A —_
o =0 (6)

A integracéo da Equacdo (6) paraas seguintes con-
dicbes de contorno:

uEDAO:uEDA—De& paa 1=0

d

dC,
di
do tubo) conduz a seguinte expressao:

e =0 paa | =L (comprimento total

Bo

ullL .
Bo = ? — ndimero de Bodenstein;

e

= tempo de residéncia médio.

o=t
u

O nimero de Bodenstein podera ser estima-
do com auxilio da curva confeccionada a partir de

valores de D,/uld em fungdo do nimero de
Reynolds. Quando D, - 0, observa-se que
Bo - o eaEquacéo (7) tornam-se:
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-ké

S
Coo (8)
expressao obtida em caso de escoamento tipo pis-
t&0. Na prética, desde que Re >10° nointerior de
um tubo tal que L/d =100, as Equagdes (7) e (8)
serdo equivalentes, pois, dentro desses casos, Bo
sera da ordem de 500 (Levenspiel, 2000).

Para reagOes de ordem superior, serd obtida
uma equagdo similar a Equacéo (6), mas sua reso-
lucdo ndo poderd ser efetuada a ndo ser por méto-
dos numeéricos. Quando areacdo € de ordem zero, a
difusdo longitudinal néo tera evidentemente nenhu-
ma influéncia sobre a conversdo.

¢) Regime laminar

Para o caso de escoamento em regimelaminar,
o perfil de velocidade é parabdlico, ou sgja,

r 20
u= UOEL B—gé (9)
com:

u, =2 Elg— = velocidade méxima.

Pode-se considerar que este tipo de reator é
constituido de um arranjo de pequenosreatores el e-
mentares coaxials, tendo cada um tempos de resi-
déncia diferentes. A funcéo distribuicdo dos tem-
pos deresidéncia, F,, pode ser expressa por:

2
Faot=HA-909 o
02

e (10

com:

s o
H%—EQ—O para t<2

e

B o
H§_§§_1 para t= 5

O célculo daconversdo paraum reator tubular
deregimelaminar efetua-se como se fosse amédia
ponderada das conversdes apresentadas por cada
reator elementar, ou sgja:

00

a=f alt)F, (11)
= (it
I/2[ﬂ3 @)
Em caso de umareacdo de primeira ordem:
at)=1-e (12)
E assm
(2]
AR 40
2 2 ! 2

com

ooet
tt

cujos valores sdo tabelados (DANCKWERTS,
1967). Paraumareacao de segunda ordem, obtém-
se
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(CAO ko E9)2 Dnﬂ Cpokp 1P

a =

% Cpo ko (14)

Note-se que as Equagtes de (11) a(14) néo
levam em conta a difusdo radial. Dessa forma, a
andlise dos resultados experimentais obtida pelas
referidas expressdes deve apresentar falhas quanto
aesse tipo de aproximacao.

Reator de mistura perfeita

Paraum reator do tipo perfeitamente agitado
(CSTR) ahipdtese fundamental € de que, em todos
0s pontos do reator, as concentragdes dos diversos
constituintes s&0 as mesmas e, consequientemente,
a composi¢do na saida do reator (Figura 4). Pelo
uso freguiente desse tipo de reator disposto em sé-
rie, seraabordado agui como um dessas séries, com-
posta apenas por um unico estagio de sistema

reacional.
Cao A
P Cad™
Cpo—— -
= Cay(t) i
: >
1 n

FIGURA 4 - Esquema representativo das caracteristicas béasicas
de um reator tipo tanque de mistura perfeita (CSTR)

ki
Seja a reagdo de primeira ordem: A- B,
ocorrendo em umabateriadereatores perfeitamente
agitados. Um balanco molar sobre o componente
A, presente nos n reatores, conforme notacdo utili-
zadanaFigura5, tem-se:

F Eq:A(n—l) =F Eq:An + k1 m/n ECAn (15)

ou ainda,

C
%:1%[@ (16)

An
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| | |
F Cao Ca1 D.LD Ca2 Ca(n-1 D.LD Can F
Ceo 1 Cm 2 Cp Cg(n-1) n Cgy
Reacao Ordem Equacéo
Ca(n-
0 A(n-1) —1+ kB,
CAn CAn
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A LB 1 # =1+ k]_ E(Bn
An
Ca(n—
2 ~Al-) =1+ky By [Cpp
An

FIGURA 5 - Esguema destacando a notag&o utilizada no calculo de reatores CSTR em série

Onde 6, = Vo € 0 tempo de residéncia médio
dentrodo rea(tlor de nimero n. Equacdes analogas a
Equacéo (16) sdo apresentadas na Figura (5). Por
meio da Equacéo (16), pode-se calcular, apartir do

valor de C,,, aconcentracdo de alimentacéo e 0s

No caso de reacdes complexas, obtém-se um
certo numero de equactes algébricas simultaness.
O numero maximo dessas equacles sera igua ao
nimero de constituintes de acordo com a lei da
cinética regente. Por exemplo, considerando-se a

k k1
reacdo: A- B © C, onde todas as etapas sdo de

valores sucessivos de concentracgao:
primeira ordem, o balango massico fornece trés
Cua:Chrry- Cypy -
equacdes simultaneas:
CA(n—1) = CAn (1+ k EBn)
C:B(n—l) = CBn (1+ k |En )_ k2 |En |:q:Cn -k |En |:<[:An (17)
CC(n—l) = CCn (1+ kz |En ) - ki |En |:(["’Bn

Conhecendo-se 0S valores de

Co Cio € Cy, @ composicao da alimentacao,
pode-se calcular C,,C;, e C., assim como 0s

valores C,,C; e C. de relativos a cada estégio.

Este tipo de método algébrico € sempre aplicavel,
entretanto, leva a um consideréavel esforco de
calculos cuja realizacdo deve ser confiada a um

método numérico computacional .
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Extrapolacdo de dados

A extrapolacdo de dados entre reatores
descontinuos geralmente ndo acarreta problemas.
Como foi observado anteriormente, deve-se
conservar o mesmo valor parao grupo adimensional

Co' k@ . Como acarga a ser processada terd as

mesmas caracteristicas, a temperatura devera ser
mantida e o0 tempo de reacdo devera ser o mesmo.
Entretanto, um fato aser considerado como possivel
problemaéatransferénciade calor. 1sso porque uma
reacdo raramente ocorre de formaisotérmica, sendo
necessaria a retirada ou adicdo constante de calor
para o sistema. Quando o sistema € submetido a
umaagitacdo e atemperaturade reacdo ndo € muito
elevada, o problema apresenta-se com relativa
facilidade de resolucdo. O volume deve ser
multiplicado por r e podemos utilizar amesmarazéo
para a superficie de troca térmica. No caso da
existéncia de camisa, a superficie de troca é
multiplicadapor r??® eadiferencadetemperatura
por rY®. Fica claro que o coeficiente de
transferéncia de calor depende da intensidade de
agitacdo, mantendo-se, de modo geral, aquantidade
de energia absorvida por unidade de volume. No
caso de areacao ser do tipo exotérmica, o problema
deve ser tratado com muitaatencédo, sob penade se
incorrer em verdadeiras catastrofes. Esses tipos de
condic¢des operacionais déo origens a zonas de
operacOes caracterizadas por comportamentos
estéveis e instéveis do sistema.

Quando a extrapolacdo de dados envolve
reatores tubulares, deve-se levar em consideracéo
0 regime de operacdo, se laminar ou turbulento.
Umaprimeraregradeve ser seguida: oreator inicial
e o reator final devem operar com 0S mesmos re-
gimes fluidodinédmicos. No caso do regime
turbulento, deve-se, sempre que possivel, guardar

0 mesmo valor para o nimero de Bodenstein. Para
1SS0, deve-se conservar a mesma razéo d/L, e um
valor de D, / ud muito proximo daquel e obtido para
o reator inicial. Quando o nimero de Reynolds do
primeiro sistema é da ordem de 10°, pode-se
aumentar este parametro sem contudo fazer variar
D,./ud . Se o numero de Reynolds na estrutura
inicial estd compreendido entre 3[10° e 10°, o
compromisso entre as variagdes do numero de
Reynolds e da razéo d/L sera transferido para o
nimero de Bodenstein, o qual deve variar muito
pouco. A Tabela 1 apresenta uma extrapolacéo de
dados para um reator tubular operando em regime
turbulento (ZLOKARNIK, 1987).

No caso de reatores tubulares operando em
regime laminar, deve-se manter o regime
fluidodindmico e, sempre que possivel, manter o
mesmo valor do agrupamento: R*[k[C,;'/D,, (R
€ 0 raio da se¢do transversal do reator e D, € a
difusividade molecular do reagente). Uma
adverténcia motivada por falta de estudos mais
precisos é a de ndo se realizarem extrapol agdes de
dados paraum niimero de Reynolds compreendido
entre 2000 e 4000 (Regime fluidodinamico de
transicéo).

A extrapolacdo de reatores CSTR em série
ndo apresenta mais dificuldades que ade um reator
descontinuo, bastando, em principio, submeter os
volumes dos diversos estagios a razao de
extrapolacéo r. Entretanto, deve-se mais uma vez
cuidar paraque o processo detransferénciade calor
receba os cuidados necessarios, bem como a
necessidade de se manter os mesmos niveis de
agitagcdo. E mais umavez chama-se a atencéo para
a importéncia dos problemas a serem resolvidos
guando os dados a serem extrapolados foram
originados em uma reagao exotérmica.
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TABELA 1 - Critérios de “scale-up” para
aextrapolacdo de dados em um reator tubular
de regime turbulento

Parémetro Reator inicial Scale-up
Vazéo volumétrica q Q=rlq
Volume % V=r¥
Tempo de residéncia t T=t
Diametro d D=d D‘1/3
Comprimento I L= Er1/3
Superficie externa S S= SDI2/3
Velocidade linear u U :uEr1/3
NUmero de Reynolds NRe Nge = Nre [ 2/3

Consideracgbesfinais

Os reatores reais nunca seguem
completamente os padrdes de escoamento dos
reatores ideais. Em alguns casos, o desvio em
relacdo ao comportamento ideal é consideravel.
Dessaforma, afluidodinémicade um reator quimico
deve ser cuidadosamente investigada, pois os
desvios da idealidade sempre interferem nas
previsdes de desempenho do equipamento.

No caso da extrapolacéo de dados, esta
sempre podera ser realizada quando envolver uma
operacao descontinua para uma operagao continua
de um reator tubular em regime de escoamento
turbulento. A utilizac8o dereatoresCSTR, em série,
também poderé ser implementada quando areacéo
for do tipo elementar.
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