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SINTESE DE BIODIESEL: Parte | — Andlise da Mistura entre os Reagentes
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RESUMO

O crescente aumento de consumo das reservas de 6leo promove uma constante busca por fontes alternativas de energia.
O biodiesel se apresenta como uma boa opcdo do ponto de vista ambiental, social e econdmico, sendo um combustivel
de alta eficiéncia, produzido a partir da transesterificacdo de 6leo vegetal com alcool na presenca de catalisadores. O
desenvolvimento de novas tecnologias € uma parte essencial para se alcangar meios produtivos eficientes, e neste
sentido, a modelagem, simulagdo e otimizacdo de processos usando recursos computacionais se apresenta como uma
importante ferramenta. Nesta primeira parte do projeto, uma analise da mistura etanol-6leo de girassol foi realizada em
um reator tubular convencional, e observou-se que o tempo de residéncia representa um parametro fundamental para a
eficiéncia de mistura, mesmo em condic¢@es laminares de escoamento (auséncia de misturacao turbulenta).

Palavras-chave: modelagem matematica, fluidodindmica computacional, otimizacdo de processos, sintese de
biodiesel.

1. INTRODUCAO

O crescente aumento de consumo das reservas de combustiveis fésseis promove uma
constante busca por fontes alternativas de energia. O biodiesel se apresenta como uma boa opcéao do
ponto de vista ambiental, social e econdmico, sendo um biocombustivel de alta eficiéncia,
produzido a partir da transesterificacdo de 6leo vegetal (soja, milho, mamona, palma, entre outros)
ou gordura animal (banha de porco) com &lcool na presenca de catalisadores, que podem ser acidos,
basicos ou enzimaticos. A reacdo apresenta melhores resultados com maiores quantidades de alcool
e temperaturas entre 40 e 60 °C. O desenvolvimento de novas tecnologias é uma parte essencial
para se alcancar meios produtivos e eficientes de producdo. Este projeto objetiva desenvolver e
implementar um modelo matematico para predizer as caracteristicas do escoamento e da cinetica
quimica envolvida na sintese de biodiesel a partir da catalise béasica, fornecendo uma maneira de
desenvolver reatores continuos otimizados para a produgdo do biodiesel em grande escala, além de
incentivar o uso de simulagdes e o desenvolvimento da tecnologia. Este trabalho apresenta a
primeira parte do projeto, relacionado a modelagem matematica, simulacdo numérica e anélise da

mistura entre os reagentes etanol e 6leo, usados na transesterificacdo para producéo de biodiesel.
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2. MATERIAL E METODOS

Para realizacao do projeto de pesquisa, sera utilizado um computador com processador i7 de
3GHz, 8GB de RAM, 1TB de disco rigido, adquirido em projeto de pesquisa anterior contemplado
no Edital Interno: N° 03/2015, de 03 de mar¢co de 2015. O pacote computacional aberto e livre
OpenFOAM verséo 4.0 foi usado nas simulagdes.

Casos de Estudo

A primeira etapa da modelagem matematica consistiu em definir um modelo fluidodindmico
para analisar a mistura entre etanol e o O6leo (definido como 6leo de girassol). O solver
twoLiquidMixingFoam foi usado, e as condi¢des iniciais foram obtidas pelo uso do solver basico
potentialFoam (resolve a conservagao de massa a partir de um campo de pressdo, fornecendo um
campo de velocidades inicial). O solver twoLiquidMixingFoam resolve basicamente as equacdes de
conservagdo de massa total, de Navier-Stokes e da continuidade das espécies com base na fracao
volumétrica destas.

A geometria usada nesta analise consiste em um reator tubular de didmetro uniforme igual a
5 cm de comprimento total de 20 m para permitir um longo tempo de residéncia dos fluidos. A
alimentagdo dos fluidos ¢ feita de modo separado por duas entradas conectadas em forma de T. Uma
malha com aproximadamente 9000 volumes de controle usada, necessitando de um tempo de
processamento de aproximadamente 12 h para simular 150 s (valor suficiente para a simulagdo
chegar a um estado-estacionario). Trés casos de estudo foram simulados, todos mantendo a razdo
molar etanol:6leo igual a 9, variando-se a vazao e consequentemente o tempo de residéncia de 97,5
s; 70,9 s e 51,6 s, respectivamente para os casos 1, 2 e 3. Estes valores foram definidos para
posterior analise cinética e comparagdo com dados experimentais de Richard ef al. (2013). A saida
foi mantida aberta para atmosfera e na parede a condi¢do de ndo-deslizamento para ambas as fases
foi definida. As propriedades fisico-quimicas dos fluidos foram obtidas de Santana et al. (2017).
Para avaliar o padrdo de mistura e de escoamento, foram analisados os perfis radiais de velocidade
axial e o indice de mistura etanol-0leo.

O indice de mistura, M, ¢ uma medida da eficiéncia da mistura entre etanol e 6leo, sendo
calculada do desvio padrao da concentragdo de um dos componentes. Este varia entre 0 (segregagao

total) 1 (mistura perfeita).
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3. RESULTADOS E DISCUSSOES

A Figura 1 mostra os resultados do perfil de velocidade obtido nas simulagdes comparados
aos perfis analiticos da solucdo de Hagen-Poiseuille, considerando o escoamento laminar
(consideragdo valida pela alta viscosidade do 6leo e didmetro relativamente pequeno do reator) e
mistura ideal (propriedades ponderadas pela fragdo massica de alimentagdo dos fluidos).

Devido ao comportamento laminar do fluido obtido durante a simulacdo, observado na
Figura 1, pode-se perceber grande similaridade em relagdo ao perfil analitico (Hagen-Poiseuille),
onde em menores velocidades o desvio também ¢ menor. Utilizando os valores médios das
velocidades obtidos nas simulagdes e as propriedades médias da mistura, os nimeros de Reynolds
obtidos para os casos 1, 2 e 3 foram respectivamente: 745, 1025 e 1405, caracterizando o regime
laminar.

O caso 3 apresentou a maior segregacdo entre os fluidos, sendo justificado pelo menor
tempo de residéncia destes no equipamento e pela auséncia de macromisturagdo (aumento da
transferéncia de massa entre os fluidos devido a turbuléncia), desde que o escoamento ¢ laminar.
Este efeito € menor para as vazdes mais baixas, desde que o maior tempo de residéncia apresenta
uma maior influéncia na mistura sobre a auséncia de macromistura turbulenta, conforme observado
pelos resultados do indice de mistura apresentados na Figura 2.

De acordo com a Figura 2, quanto maior o tempo de residéncia, maior serd o indice de
mistura ao longo do reator o que acarreta em uma maior conversdo em biodiesel, mesmo para
nimero de Reynolds mais baixos, desde que o caso 1 apresentou os maiores indices de mistura.
Todos os casos apresentaram eficiéncia de mistura abaixo de 70% demonstrando o potencial de
melhoria de design dos reatores. Para o caso 3, o aumento da vazdo promoveu uma maior

dificuldade de misturagdo, conforme ja ressaltado.
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Figura 1. (a) Comparativo de velocidade ao longo do raio obtido na simulagdo (CFD) e por
Hagen-Poiseuille (HP); (b) Indice de mistura ao longo do reator.
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4. CONCLUSOES PARCIAIS

Testes de mistura iniciais entre etanol e éleo de girassol em um reator tubular convencional
foram realizados. O modelo matematico escolhido e simulado representou as principais
caracteristicas do escoamento etanol-6leo, predizendo a segregacdo esperada para escoamentos
laminares. A analise numérica demonstrou que o tempo de residéncia dos fluidos é um pardmetro
fundamental, desde que um maior indice de mistura foi obtido para o caso de menor vazdo dos

fluidos, o que demonstra um maior efeito desta sobre a auséncia de misturacédo turbulenta.

AGRADECIMENTOS
Os autores agradecem a FAPEMIG pelo apoio financeiro, ao NIPE do IFSULDEMINAS
Campus Pouso Alegre e a PPP1 do IFSULDEMINAS.

REFERENCIAS

RICHARD, R.; THIEBAUD-ROUX, S.; PRAT, L. Modelling the kinetics of transesterification
reaction of sunflower oil with ethanol in microreactors. Chemical Engineering Science, vol. 87, p.
258-269, 2013.

SANTANA, H.S.; TORTOLA, D.S.; SILVA JR., J.L.; TARANTO, O.P. Biodiesel synthesis in
micromixer with static elements. Energy Conversion and Management, vol. 141, p. 28-39, 2017.



