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ANALISE DA VIABILIDADE DO USO DE MICRORREATORES EM LEITO
FLUIDIZADO PARA SINTESE DO METANOL
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RESUMO

O objetivo geral do projeto é avaliar a viabilidade do uso de microrreatores em leito de lama em microescala pelo
desenvolvimento e implementacdo de um modelo matematico tridimensional, que prediga as principais caracteristicas
do escoamento, usando a técnica de fluidodindmica computacional. Demonstrou-se a inviabilidade do uso de
microrreatores em leito fluidizado, no entanto, foi proposto e avaliado inicialmente o uso de microrreatores em leito
fixo. Estes Gltimos apresentaram indice de mistura em torno de 70%, necessitando otimizag@es adicionais. O modelo
matematico proposto conseguiu predizer o padrdo de mistura das espécies quimicas ao longo das geometrias analisadas,
servindo como uma ferramenta de projeto e otimizagdo de microcanais.
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1. INTRODUCAO

A microfluidica é uma éarea da ciéncia que estuda o comportamento dos fluidos com
dimensbes micrométricas. Os microdispositivos, entre eles 0s microrreatores, apresentam como
vantagens a melhoria das caracteristicas de transferéncia de massa e de calor, alta razdo area
superficial/volume, entre outras. Eles necessitam de menor quantidade de reagentes e catalizadores,
produzindo menor quantidade de residuos em comparacao a reatores em escala convencional.

A técnica de CFD (Computational Fluid Dynamics) se apresenta como um instrumento
interessante, em que 0s equipamentos devem ser projetados de modo otimizado, a fim de se obter
um processo eficiente. Essa € uma técnica de andlise sofisticada, que consiste na simulacdo das
caracteristicas do escoamento em geometrias tridimensionais. Entre algumas de suas vantagens,
tém-se a redugdo no tempo e nos custos em projetos, predicdo de propriedades em condigdes
operacionais severas e o grande detalhamento do campo de escoamento. O  projeto  tem  por
objetivo analisar a viabilidade do uso de microrreatores em leito de lama em microescala pelo
desenvolvimento e implementacdo de um modelo matematico tridimensional, que prediga as

principais caracteristicas do escoamento, usando a técnica de fluidodindmica computacional.

2. FUNDAMENTACAO TEORICA
A redugdo na dimenséo dos reatores melhora as caracteristicas de transferéncia de massa e
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calor, permitindo um controle mais acurado das condi¢des do processo, devido a resposta dindmica
mais rapida (KUKARD e SMITH, 2015). Esta condicdo melhorada de controle das condicdes
reacionais frequentemente resulta na otimizacéo da conversdo e seletividade (WATTS et al., 2005).
No entanto, pode influenciar negativamente o sistema, pela diminuigao nas taxas de mistura, devido
aos efeitos de atrito viscoso. Em adicéo, as dimensdes dos microrreatores tornam o escoamento néo
possivel para reacdes com impregnacdo de residuos nas particulas sélidas como na formacao de
cogue (KUKARD e SMITH, 2015), que rapidamente entopem 0S microcanais e necessitam
frequentemente de parada e limpeza. Por esta razdo, microrreatores usados em reacdes deste tipo
sdo quase que exclusivamente operados em batelada. Hidrogenacéo catalitica é o processo usado na
sintese de metanol (BAKHTIARY-DAVIJANY et al. 2011). Reacdes deste tipo envolvem trés fases,
0 gas fonte do hidrogénio, o catalisador que promove a reacdo quimica e o0s reagentes em fase
liquida que também suportam a distribuicdo do catalisador pelo reator. A importancia relativa das
etapas individuais depende do tipo do contato entre as fases promovido pelo reator, por isso a sua
escolha é de grande importancia para o0 bom desempenho. Neste tipo de reacdo quimica, um ponto
fundamental é a definicdo do processo como controlado pela difusdo massica (difusdo molecular é a
etapa lenta) ou pela cinética quimica (reacdo na superficie do catalisador € a etapa determinante).
Em reacdes de hidrogenacdo controladas pela difusdo, o tempo de reacdo deve ser maior e ndo é
possivel estudar os mecanismos cinéticos em reatores do tipo batelada, mesmo em altas velocidades
de agitacdo. BAKHTIARY-DAVIJANY et al. (2011) desenvolveram unidade integrada de
microrreator em leito fixo com trocador de calor para sintese de metanol com catalisador
Cu/zZnO/Al,03 em condigdes operacionais industriais (523 K, 80 bar). Boa conversédo foi observada
para baixos tempos de contato entre as fases, bem como capacidade superior de remocéo de calor.
Em adicdo, condicBes praticamente isobaricas foram observadas no meio reacional. Os autores
concluiram que a microunidade representa perspectivas futuras promissoras para a intensificacao e
miniaturizacdo do processo de sintese de metanol. Neste contexto, ressalta-se a necessidade de mais
investigacdes detalhadas para o desenvolvimento de reatores continuos aplicados aos processos com

gas de sintese, com énfase na sintese de metanol.

3. MATERIAL E METODOS

Para realizagcdo do projeto de pesquisa, seré necessario a utilizagdo de um computador com
configuracdo minima de processador i7 de 3GHz, 8GB de RAM, 1TB de disco rigido.

A metodologia usada na analise é fundamentada na técnica CFD, esta se divide em etapas,
primeiramente define a geometria a ser estudada, passando pela etapa de geracdo da malha

numeérica, definicdo das propriedades fisicas do sistema, das condic¢des iniciais e de contorno, da
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modelagem matematica e dos esquemas numeéricos. A segunda etapa consiste na solucdo da
simulacéo. E por fim, o tratamento e interpretacdo dos dados obtidos na solugédo do caso simulado.
O parametro indice de mistura foi usado para avaliar o desempenho dos microcanais, este parametro
fornece a medida estatistica de uniformidade de distribuicdo da espécie quimica em uma se¢do
normal ao escoamento, sendo O para a condi¢do de mistura minima (segregacéo total dos reagentes)

e 1 para a condicao de mistura perfeita.

4. RESULTADOS E DISCUSSOES

Inicialmente, a viabilidade do micro-leito fluidizado foi avaliada variando a velocidade
superficial do gas entre 0,1 e 1,087 m/s, correspondente a vazdo volumétrica de gas de sintese de
aproximadamente 1,2 a 12,2 L/h. Para todos os casos simulados, a lama foi arrastada para fora do
leito. Isto é justificado pelo padrdo do escoamento gas-liqguido em microcanais. A formacdo dos
slugs ocupando praticamente toda a area da secdo resulta no arraste da fase liquida-solida (lama), a
qual deveria operar em batelada para fora do microcanal. Isto resulta na inviabilidade do uso deste
tipo de microdispositivo para realizacdo de processos cataliticos gas-liquido-sélido para a faixa de
vazao avaliada. Para superar este problema, propdem-se a utilizagdo de microcanais com leito fixo.

Neste tipo de microdispositivo, a fase solida particulada é fixada em uma regido, entdo as
fases fluidas escoam realizando os processos de transferéncia de massa, calor e reacdes quimicas.
Um microleito fixo com 12 mm de comprimento e didmetro e 1 mm com entrada em Y, geometria
comum de microcanais, foi avaliado pelo indice de mistura dos reagentes (hidrogénio e monéxido
de carbono) do géas de sintese para a faixa de escoamento com nimero de Reynolds de 10 a 1000
(com base na vazdo total e didmetro de entrada do microleito). A Figura 1 apresenta estes
resultados. Pela Figura 1 pode-se observar que para a faixa de Reynolds de 10-500, o hidrogénio
apresentou um indice de mistura praticamente constante ao longo do leito fixo. Para Re = 1000, um
alto indice de mistura foi obtido logo no inicio do leito, apresentando uma diminuicdo ao longo do
leito. Isto pode ser atribuido a alta velocidade do gas nesta condigdo, levando a zonas de
recirculacdo logo na entrada do leito, devido a dissipacdo de quantidade de movimento pela
diminuicao da area efetiva ao escoamento (presenca das particulas). Para o mondxido de carbono o
indice de mistura apresenta uma variacdo ao longo do leito para toda a faixa de Reynolds
observada. Estas variagdes podem ser atribuidas pelos padrdes de escoamento inerentes do sistema
gas-liquido. Para ambas as espécies avaliadas, nota-se que o indice de mistura fica préximo a 0,7,
indicando que existe a possibilidade de otimizacdo da geometria visando atingir valores mais
proximos a 1,0 (mistura perfeita), 0 que consequentemente otimizaria a operagdo nos casos com

reacdo quimica.
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Figura 1: indice de mistura ao longo do reator para o H, (a esquerda) e para o CO (a direita).
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5. CONCLUSOES

Levando em conta os resultados obtidos ndo é viavel trabalhar com microrreatores em leito
fluidizado, sendo entdo necessario 0 uso de leitos fixos. Dessa forma foi proposta a utilizacdo de
leito fixo. Este Gltimo ainda requer otimizacdo para se alcancar o maximo indice de mistura
(perfeita). Estas etapas estdo sendo desenvolvidas em outros projetos. O modelo matematico
proposto conseguiu predizer o padrdo de mistura das espécies quimicas ao longo das geometrias

analisadas, servindo como uma ferramenta de projeto e otimizagao de microcanais.

AGRADECIMENTOS

O presente trabalho foi realizado com apoio da Coordenacdo de Aperfeicoamento de Pessoal de
Nivel Superior - Brasil (CAPES) - Codigo de Financiamento 001. Os autores agradecem o0 apoio do
IFSULDEMINAS/Pouso Alegre (Edital 07/2017) e a FAPEMIG (Processo TEC-APQ-02144-17).

REFERENCIAS

BAKHTIARY-DAVIUANY, H.; HAYER, F; PHAN, X.K.; MYRSTAD, R.; VENVIK, H.J;
PFEIFER, P.; HOLMEN, A. Characteristics of an Integrated Micro Packed Bed Reactor-Heat
Exchanger for methanol synthesis from syngas. Chem Eng J, 167, 496-503, 2011.

KUKARD, R.S.; SMITH, K.J. Slurry-Phase Batch Microreactor for Hydroconversion Studies.
Energy & Fuels, 29, 5274-5281, 2015.

WATTS, P.; HASWELL, S. J. The application of micro reactors for organic synthesis. Chem Soc
Rev, 34, 235-246, 2005.

102 Jornada Cientifica e Tecnologica e 7° Simpoésio da Pos-Graduacao do IFSULDEMINAS. ISSN: 2319-0124.



