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RESUMO

Através da fluidodindmica computacional, este trabalho objetiva obter a validagcdo de um modelo matematico capaz de
predizer caracteristicas relacionadas a cinética quimica ¢ a transferéncia de massa de um microrreator em leito fixo para
producdo de metanol a partir de gas de sintese. Para um tempo de residéncia de aproximadamente 400 ms g/mL foi
possivel atingir uma conversdo superior a 70% a um reator de parede recoberta, no entanto o leito fixo apresentou
maiores perdas de carga o que gera um maior gasto energético no processo. Para trabalhos futuros, tendo como base o
modelo matematico apresentado neste trabalho, pode ser feita uma analise economica aplicada a um processo utilizando
microrreatores de leito fixo, buscando demostrar a sustentabilidade do método e a aplicabilidade na industria.
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1. INTRODUCAO

O metanol é uma das substancias quimicas mais importantes na inddstria, com producéo
estimada em 53 milhGes de ton/ano (Bahruji et al., 2016), sendo tradicionalmente produzido a partir
de gas de sintese (syngas: CO, CO,, H,) sobre o catalisador ternario Cu/ZnO/Al,O3; em condicdes
de alta pressdao (50-100 bar) e temperatura (230-280 °C). Dentre seus principais usos, o metanol
participa de reacbes para formacdo de hidrocarbonetos, solventes e combustiveis (Bozzano e
Manenti, 2016). A busca por formas sustaveis para produzir metanol € um assunto bastante debatido
nos dias atuais. Uma alternativa ao método convencional, que necessita de altas pressdes e
temperaturas, seria a utilizacdo da microfluidica, técnica que usa de dispositivos em escalas
micrométricas que, devido as altas razdes area superficial/volume, facilitam na transferéncia de
calor e massa, possibilitando um processo com maior eficiéncia. Para verificar 0 uso de
Microrreatores na producdo de metanol, o uso de ferramentas computacionais como o CFD
(fluidodindmica computacional) é extremamente valido, ja que elimina a necessidade de protétipos
fisicos, além de obter resultados nas mais diversas condi¢es de forma rapida e objetiva.
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2. MATERIAL E METODOS

A metodologia usada na analise numérica é fundamentada na aplicacdo da Fluidodindmica
Computacional (CFD), em que esta fornece predicbes do campo de escoamento nos dominios
espaciais e temporais, isto é, prové resultados detalhados em todo o dominio estudado. O software
Ansys® CFD foi utilizado. O microrreator em leito fixo simulado foi 0 mesmo validado em Silva
(2018). O modelo matematico foi fundamentado nas seguintes consideracdes: escoamento laminar,
permanente em condicGes isotérmicas, reacdo quimica heterogénea ocorre na superficie catalitica,
conforme o modelo cinético de Vanden, Bussche e Froment (1996). O sistema de equacdes de
transporte é entdo composto pelas equagdes da continuidade, Navier-Stokes e balanco de massa das
espécies quimicas. As reacbes quimicas foram consideradas conforme descrito por Vanden,
Bussche e Froment (1996), para catalisador Cu/ZnO/Al,O3:

CO+H,0e==CO0, + H, ==%=CH,OH +H,0

As taxas de reacdo de sintese de metanol, ry.on, € da reacdo de water gas-shift (WGS),

rrwes, dadas em mol/kgcat.s, sdo dadas pelas Eqgs. 1 e 2, respectivamente:
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Sendo p; a pressdo parcial da espécie quimica i, K e k sdo pardmetros cinéticos, K;* a
constante de equilibrio da reacdo de sintese do metanol, e K;* a constante de equilibrio da reagao
WGS conforme detalhado em Vanden, Bussche e Froment (1996).

Destas expressdes de taxa de reacdo, um agrupamento dos parametros foi realizado por
Vanden Bussche e Froment (1996), que correlacionaram estes as expressoes do tipo Arrhenius (Eq.

3), conforme a Tabela 1, fornecendo os parametros A* e B obtidos a partir de dados experimentais:
N B(j)
K(j)=A exp| ———=

()=A(i) p( o } 3)

Em que (j) indica o agrupamento dos parametros, R ¢ a constante dos gases ideais e 7 a

temperatura absoluta, K.
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Tabela 1. Parametros de Arrhenius (4 * e B) obtidos por Vanden Bussche e Froment (1996).

Parametr}())eslﬁrﬁzl:foasmento de A%() B()
NG 0,499 17197
Kh,o 6,62x 10™" 124119
Ko /KeKoKy 3453,38 -
KiKj; KKK, 1,07 36696
k' 1,22 x 10" -94765
log,, K, = @ ~10,592 log,, % = —@ +2,029 @)

A alimentacdo do microrreator ocorre com gas de sintese de composi¢do Hy/CO/CO,/N, =
65/25/5/5 % molar. A espécie N, foi definida como restri¢ao da fragdo massica. A massa especifica
do catalisador foi definida igual a 1775 kg/m3?, a porosidade e a tortuosidade do leito foram
consideradas iguais a 0,5 e 4,0, respectivamente, com particulas esféricas de didmetro médio 50 pm

(Vanden Bussche e Froment, 1996).

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

A conversao de monoxido de carbono predita nas simulagdes foi comparada com os
resultados obtidos na simulagdo de um microrreator de parede recoberta, para fins de comparagao
de desempenho. A Figura 1(a) mostra os resultados da conversao e a 1(b) a razdo entre a queda de

pressdo dos microrreatores em leito fixo e com parede recoberta.
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Figura 1. (a) Conversdo predita pela simula¢do do leito fixo e comparacdo com dados preditos pela
simulagdo validada do microrreator de parede recoberta, para diferentes tempos de residéncia. (b)

Razao entre as quedas de pressdo no microrreatores de leito fixo (LF) e parede recoberta (PR).
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4. CONCLUSOES

O trabalho apresentou resultados concretos que demonstram eficacia do uso de
microreatores em leito fixo para produgdo do metanol. Com tempo de residéncia de
aproximadamente 400 ms g/mL ¢ possivel atingir uma conversao superior a 70%, o que demostra a
viabilidade do método. Quando comparado aos resultados do microrreator com parede recoberta, o
leito fixo apresenta valores de conversdao mais elevados, porém, a perda de carga também ¢ maior, o
que pode gerar um maior gasto energético no processo. Para trabalhos futuros, tendo como base o
modelo matematico apresentado neste trabalho, pode ser feita uma analise econdmica aplicada a um
processo utilizando microrreatores de leito fixo, buscando demostrar a sustentabilidade do método e

a aplicabilidade na industria.
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