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MODELAGEM, SIMULACAO E OTIMIZACAO DE REATORES CONTINUOS PARA
SINTESE DE BIODIESEL: Parte 11 — Analise da Reaco Quimica
Gabriel B. SILVA'; Jodo L. da SILVA Janior?

RESUMO

O aumento de consumo das reservas de 6leo promove uma constante busca por fontes alternativas de energia. O
biodiesel se apresenta como uma boa opg¢éo do ponto de vista ambiental, social e econdmico, sendo um combustivel de
alta eficiéncia, produzido a partir da transesterificagdo de dleo vegetal com élcool 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 segunda etapa foram realizadas simulacBes da reagdo ocorrendo em trés geometrias
distintas em diferentes situacGes. Desta forma, foi possivel predizer o transporte e as conversdes dos reagentes,
incluindo os efeitos de difusdo e conveccdo das espécies, mecanismos estes que influenciam diretamente no
desempenho do processo.
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1. INTRODUCAO

O biodiesel é produzido a partir da transesterificagdo de 6leo vegetal (soja, milho, mamona,
palma, entre outros) ou gordura animal (banha de porco) com alcool na presenca do catalisador
hidroxido de sodio. A reacdo apresenta melhores resultados com maiores quantidades de alcool e
temperaturas entre 40 e 60°C.

O desenvolvimento de novas tecnologias € uma parte essencial para se alcangar meios
produtivos e eficientes de producgdo. Através da modelagem matematica é possivel predizer as
caracteristicas do escoamento e da cinética quimica envolvida na sintese de biodiesel a partir da
catalise bésica, fornecendo uma maneira de desenvolver reatores continuos otimizados para a
producdo do biodiesel em grande escala, além de incentivar o uso de simulagdes e o

desenvolvimento da tecnologia.
2. MODELAGEM MATEMATICA

A cinética de reacdo utilizada nesse estudo foi baseada no trabalho de Marjanovic et al.
(2010). Eles estudaram a cinética da transesterificacdo do 6leo de girassol com etanol usando
hidroxido de sodio em diferentes condi¢fes reacionais. Eles partiram da reacdo global de
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transesterificacdo de 6leos vegetais com alcool na presenca de catalisador:
TG + 34 < 3E + GL (1)
Em que TG significa triglicerideo, A é alcool, E é o biodiesel (éster etilico) e GL é a
glicerina. Para ajustar a modelagem cinética, foram adotadas as seguintes hipoteses:

o A reacdo de transesterificacdo € uma reacdo irreversivel de pseudo-segunda
ordem no inicio do processo. Com excesso de etanol e uma baixa concentragcdo dos
produtos, considerou-se que as reacdes reversas eram negligenciaveis.

o Proximo ao equilibrio, a cinética de reacdo é representada por reacOes diretas e
reversas de segunda ordem.
Foi admitido o equilibrio de reacdo na simulacdo do processo de transesterificacdo, assim a

taxa de reacdo perto do equilibrio foi:

(=rrg) = _dZ_Tt"G = k7CrgCy — k" CpCqy 2)

Em que (—rp¢) é a velocidade de reacdo de triglicerideo (mol m™® s-Y), k> e k“ sdo as

constantes de taxa de reagdo para a reacdo direta e reversa (m* mol™ s), respectivamente, Crg, Ca,

Ce e Cg. sdo as concentragdes molares de triglicerideo, 4lcool, biodiesel e glicerol,

respectivamente. Para obter o comportamento das propriedades dos fluidos do interior da geometria
sdo utilizadas as equacdes da continuidade e Navier-Stokes:

dp | d(pu) | d(pv) , d(pw) _
dt+ dx+dy+ dz =0

(3)

plo+ . V)V] = —VP + pg + uv2V (4)
A fracdo de cada componente ao longo do reator foi obtida através do balanco de massa das
espécies quimicas:
2 (pYy) + V.(pu¥y) = pD,V?Y; + Sy, (5)
Para utilizar o OpenFOAM foi necessario a implementacdo da equacdo 5 no solver
PISOFOAM, ja incluido do software.
Desta forma, além do comportamento fluidodindmico, conseguimos obter também a fracéo
dos componentes e a conversdo dos reagentes. Em adicdo, um modelo de turbuléncia padréo (k-
éspilon) complementa o sistema de equacgdes de transporte do solver, para possibilidade de
simulacéo de escoamento em condicGes de turbuléncia.
O fluxograma abaixo (Figura 1) explica o funcionamento do software, com a implementagéo

feita para inclusdo do balanco de massa das especies.
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Figura 1: Fluxograma da simulacdo. Fonte: Adaptado de Giannopapa e Papadakis (2007).
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3. CASOS DE ESTUDO

Utilizando as propriedades fisico quimicas dos reagentes etanol e 6leo de girassol
(Triglicerideo, foram realizadas simulacdes em duas temperaturas (25 e 50 °C) e diferentes
velocidades de entrada dos reagentes, variando assim o nimero de Reynolds entre 1500 e 6000. As
simulacdes foram feitas em trés diferentes geometrias, sendo Reator 0 (usado como referéncia),
configuracdo padrédo com tubos de entrada em T acoplados ao canal de reacdo (tubo PFR — plug
flow reactor); Reator 1 com entrada tipo ciclone e Reator 2 com configuracédo tipo bomba injetora,

conforme a Figura 2.

Figura 2: Geometrias propostas (a) Reator 1; (b) Reator 2. Fonte: Elaborada pelo autor.
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4. RESULTADOS E DISCUSSOES

As conversdes de 6leo preditas e 0 desvio da queda de pressdo em relagcdo a geometria de

referéncias (reator 1 — tubular a Reynolds = 6000), sdo apresentadas na Tabela 1.
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Pela Tabela 1 foi observado que o Reator 1 apresentou conversdes praticamente iguais em
todas as condicOes, apresentando desempenho inferior ao reator tubular padrdo. O Reator 2
apresentou bom desempenho, aumentando a conversdo de 0leo para 67%, com queda de pressdo
menor que do reator referéncia. No entanto, ndo foi possivel simular o desempenho deste Reator 2
na condicdo de Reynolds = 6000 devido a dificuldade de convergéncia das simulagdes.

Tabela 1: Resultados das simulacGes. Fonte: elaborada pelo autor.

Reynolds 1500 Reynolds 6000
Reator 1 Reator 1 Reator 2 Reator 1 Reator 1 Reator O
(25°C) (50°C) (50°C) (25°C) (50°C) (50 °C)
Conversdo de TG (%) 50,92 51,17 67,03 49,94 49,84 55,61
Delta P (%) -18,50 92,84 -47,88 -3,11 34,53 (referéncia)

5. CONCLUSOES

Tendo em vista as médias conversdes apresentadas, chegando ao maximo de 67% no reator
proposto, ficou evidente que nas condi¢Oes analisadas os reatores necessitam de otimizacOes
adicionais, desde que a producdo de biodiesel em reatores continuos apresenta grande dificuldade
de mistura das espécies reagentes devido a natureza fisico-quimica destas. Para as condicGes
analisadas seria necessario um maior comprimento de reator ou obstaculos internos (misturadores
estaticos) que pudessem aumentar o indice de mistura e assim possibilitando uma maior conversao
em menores volumes. No entanto, vale ressaltar que o modelo matematico proposto conseguiu
predizer o transporte e as conversdes dos reagentes, incluindo os efeitos de difusdo e conveccdo das

espécies quimicas, mecanismos estes que influenciam diretamente no desempenho do processo.
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