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APRESENTAÇÃO

A coleção “Avanços das Pesquisas e Inovações na Engenharia Química volume 
2” é uma obra que tem como foco principal a discussão e divulgação científica por meio 
de trabalhos com diferentes funcionalidades que compõe seus capítulos. O volume 
abordará em especial trabalhos que contribuem a nível educacional e aplicado tanto 
na área de engenharia química, química e tecnologias.

O objetivo central foi apresentar de forma categorizada e clara estudos 
correlacionados a energias renováveis, aproveitamento de resíduo agroindustrial, 
desenvolvimento de simulador de processos, simulação de custos de produção, e 
em especial estudos correlacionados a nível educacional por meio de jogos didáticos, 
quiz educativo com foco na aprendizagem de reações químicas e tabela periódica. Em 
todos esses trabalhos a linha condutora foi o aspecto relacionado à aproveitamento 
de resíduos, disseminação de conhecimento, otimização de procedimentos e 
metodologias, dentre outras abordagens importantes na área de exatas e engenharia. 
O avanço das pesquisas e divulgação dos resultados tem sido um fator importante 
para o desenvolvimento da ciência e estímulo de inovação.

Temas diversos e interessantes são, deste modo, discutidos aqui com a proposta 
de fundamentar o conhecimento de acadêmicos, mestres e todos aqueles que de 
alguma forma se interessam pela área de exatas e engenharia química aplicada e 
educacional. Possuir um material que demonstre evolução de diferentes metodologias, 
abordagens, otimização de processos, caracterização com técnicas substanciais, 
reutilização de resíduos de regiões específicas do país é muito relevante, assim como 
abordar temas atuais e de interesse tanto no meio acadêmico como social.

Deste modo a obra “Avanços das Pesquisas e Inovações na Engenharia Química 
volume 2” apresenta estudos fundamentados nos resultados práticos obtidos pelos 
diversos professores e acadêmicos que arduamente desenvolveram seus trabalhos que 
aqui serão apresentados de maneira concisa e didática. Sabemos o quão importante 
é a divulgação científica, por isso evidenciamos também a estrutura da Atena Editora 
capaz de oferecer uma plataforma consolidada e confiável para estes pesquisadores 
explorarem e divulgarem seus resultados. 

Jéssica Verger Nardeli
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CAPÍTULO 10

DESENVOLVIMENTO DE UM SIMULADOR DE 
PROCESSOS USANDO LINGUAGEM VISUAL BASIC 

FOR APPLICATIONS (VBA) PARA A OXIDAÇÃO DO 
TOLUENO

Data de submissão: 11/12/2019

Data de acceite: 16/03/2020

Herbert Senzano Lopes
Universidade Federal do Rio Grande do Norte

Natal – Rio Grande do Norte
http://lattes.cnpq.br/9669152092439524

Vanja Maria de Franca Bezerra
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RESUMO: Este trabalho tem como objetivo 
explorar a ferramenta de planilhas Excel®, 
presente na maioria dos computadores, para 
simular sistemas de reações catalíticas com 
ajuda da linguagem de programação VBA 

(Visual Basic for Applications). Através desta 
linguagem, foi simulado um sistema modelo 
da literatura que descreve a cinética de uma 
reação de oxidação catalítica do tolueno. 
O perfil de concentração do contaminante 
(tolueno) é obtido como função da posição no 
reator e também dos dados de entrada, ou seja, 
as informações do sistema e da reação podem 
ser alteradas livremente de modo a permitir 
o estudo de diferentes dimensões de reator, 
vazões, concentrações iniciais, taxas de reação 
e parâmetros de caracterização do catalisador. 
Os resultados demonstram que a ferramenta 
permite simular e analisar sistemas reacionais 
catalíticos em relação as variáveis e parâmetros 
mais significativos do processo.
PALAVRAS-CHAVE: VBA, simulador, reação 
catalítica, análise de processos.

DEVELOPMENT OF A PROCESS 
SIMULATOR USING VISUAL BASIC FOR 
APPLICATIONS (VBA) LANGUAGE FOR 

TOLUENE OXIDATION

ABSTRACT: This work aims to explore the 
Excel® spreadsheet tool, present in most 
computers, to simulate catalytic reaction 
systems with the aid of the Visual Basic for 
Applications (VBA) programming language. 
Through this language, a model system 
simulator was developed using literature kinetic 
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curve of a catalytic oxidation of toluene. The concentration profile of toluene is obtained 
as a function of the position in the reactor and also of the input values. In explanation, 
the system and reaction information can be changed to allow the analysis of different 
reactor dimensions, flow rates, initial concentrations, reaction rates and catalyst 
characterization parameters. The results demonstrate that the tool allows to simulate 
and analyze catalytic reaction systems in relation to the most significant process 
variables and parameters.
KEYWORDS: VBA, simulator, catalytic reaction, process analysis.

1 |  INTRODUÇÃO

Atualmente faz-se necessário o acesso a plataformas que ofereçam segurança 
quando se trata de simulação de processos a partir de dados reais. Infelizmente, esse 
tipo de ferramenta comercial se torna inacessível a muitos frente aos altos custos, 
complexidade de manuseio e customização do sistema. Outro tópico ainda moderno 
no âmbito técnico-científico é o desenvolvimento de pesquisas acerca de reações 
catalíticas, visando tornar os processos cada vez mais eficazes por meio da economia 
de recursos e exploração de mecanismos reacionais.

Tendo em vista tais demandas, este trabalho tem como objetivo explorar o 
potencial técnico-científico de ferramentas computacionais comuns tais como o Excel®, 
da Microsoft®, por meio do desenvolvimento de simuladores. Mais especificamente, o 
estudo de caso da simulação da oxidação catalítica do tolueno, cujo modelo cinético 
está disponível na literatura, foi utilizado como referência.

Visual Basic for Applications® é o nome dado à linguagem de programação 
computacional criada pela Microsoft que se vale de uma maneira de trabalho gráfica 
e demonstrativa. A linguagem é um acrônimo para “código de instrução multifuncional 
para iniciantes” em inglês, e o termo “visual programming” se refere a qualquer 
linguagem que permite aos usuários a manipulação gráfica dos seus elementos. Esta 
linguagem é tida como fácil de utilizar e prática em suas aplicações para variados fins 
(WALKENBACH, 2013). Além disso, está disponível nos programas da Microsoft®, 
tais como o Word®, Power Point® e Excel®. Particularmente para o Excel®, o 
VBA® se torna uma ferramenta poderosa e acessível, principalmente em relação ao 
fornecimento e disposição de dados, que também é fundamental para um simulador 
de processos.

2 |  REVISÃO BIBLIOGRÁFICA

No contexto atual de reações catalíticas, a conversão fotocatalítica do metano 
em metanol tem sido considerada uma rota industrialmente atrativa. Nota-se nos 
trabalhos de Taylor (2003), por exemplo, que o oxido de tungstênio é utilizado como 
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catalisador para obter metanol. Os tipos de reatores são em sua maioria anulares ou 
tubulares (NOCETI et al.,1997).

O papel da radiação nestes sistemas é justamente de complementar os efeitos 
dos catalisadores uma vez que em alguns casos é necessária a intensifi cação da 
formação de radicais para as requeridas conversões, como é observado nos trabalhos 
de Taylor et al. (1997).

Existe uma série de propriedades que interferem no rendimento de um reator 
fotocatalítico. Estas propriedades infl uenciam em aspectos como velocidade, 
mecanismos da reação, equilíbrio químico e até a natureza dos produtos formados. 
Catalisadores são substâncias cuja fi nalidade é reduzir a energia de ativação de 
uma reação e por consequência alterar sua velocidade. Logo, sua concentração está 
diretamente relacionada com o efeito global resultante num processo químico. Isto 
pode ser ilustrado na Figura 1, que representa o processo de oxidação catalítica com 
ozônio (COP) do fenol, conforme Asgari et al. (2012).

Figura 1 – Efi ciência de uma reação de remoção de fenol versus concentração via processo de 
oxidação catalítica com ozônio (COP)

Fonte: Asgari et al. (2012)

O equilíbrio químico e a cinética de uma reação são diretamente infl uenciados 
pelas concentrações das substâncias presentes no reator. Por isso, as vazões de 
entrada e saída, as extensões de reações paralelas e o regime de escoamento, com 
ou sem acúmulo, são características mensuráveis responsáveis pelas concentrações 
de cada componente no sistema.

Utilizou-se como referência básica o trabalho de Tomasic et al. (2008) de 
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modelagem da oxidação fotocatalítica do tolueno em um reator tubular. O “Modelo 
1D”, como foi chamado, está representado pela seguinte equação.

Onde:

a – área geométrica de superfície (m2);
CA – concentração do composto “A” (mol/m3);
CA,G – concentração de “A” na fase gasosa (mol/m);
CA,S – concentração de “A” no catalisador (sólido) (mol/m3);
DA – coefi ciente de difusão molecular no ar (1bar, 20°C) (m2 s-1);
Dg – coefi ciente de difusão molecular (m2/s);
η - viscosidade dinâmica (m2/s);
k – constante de taxa da reação (mol/m3-s);
kg – coefi ciente de transferência de massa na interface (m/s);
L – comprimento do reator (m);
μ – viscosidade cinemática (mol/m-s);
ρ – densidade (mol/m3);
R – raio do reator (m);
Re – número de Reynolds;
u – velocidade linear do fl uido (m/s);
um – velocidade linear média do fl uido (m/s).

As considerações para este modelo são: estado é estacionário, isotérmico, 
pressão constante ao longo do reator, escoamento ideal, o catalisador encontra-se nas 
paredes internas do reator tubular em estado sólido, difusão interfásica desprezível e 
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desativação catalítica desprezível. Este modelo não leva em consideração efeitos da 
radiação. Além disso, foi considerado que a concentração de tolueno na fase sólida 
(CA,S) é muito menor do que na fase gasosa (CA,G). 

Ressalta-se que foi adicionado um sinal negativo à Equação 1 pois ela é referente 
à taxa de variação da concentração do tolueno, que é um reagente.

3 |  METODOLOGIA

Para simular a concentração de tolueno ao longo do reator, a Equação 1 foi 
integrada e a seguinte função foi obtida:

Onde CA,0 é a concentração inicial de tolueno.

Utilizando-se o programa Excel®, da Microsoft®, através da linguagem VBA, foi 
criada uma macro que gera dados de posição no reator e concentração de tolueno, 
clicando no botão “Entrar” aparecerá uma janela para inserção dos parâmetros 
necessários que em seguida gera o gráfi co de perfi l de concentração do tolueno versus 
comprimento do reator, vide Figura 3.

Figura 3 – Dados de entrada do simulador desenvolvido em VBA no Excel®
Fonte: Autor
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4 |  RESULTADOS

Após clicar no botão “Calcular” apresentando na Figura 3, como resultado da 
simulação, tem-se uma ferramenta que fornece como resposta dentro de uma planilha 
informações de concentração de reagente tolueno ao longo do reator tubular. Para 
uma entrada de informações quaisquer, é possível prever a concentração de tolueno 
através do gráfi co da Figura 4, que descreve a degradação do tolueno ao longo do 
reator.

Figura 4 – Simulação da oxidação do tolueno: dados e gráfi co resultante da concentração CA 
(mol/m3) versus comprimento do reator z (m) 

Fonte: Autor

5 |  CONCLUSÃO

Foi observado, conforme a Figura 4, que o perfi l de degradação de tolueno (CA) 
ao longo do reator está de acordo com o modelo desenvolvido na literatura. O “Modelo 
1D” desenvolvido por TOMASIC et al. (2008) não envolve o efeito da radiação na 
reação, nem ajustes relacionados à transferência de massa na interface. Porém, é fruto 
de dados experimentais, o que garante uma aproximação válida para os propósitos de 
simulação. Além disso, reações catalíticas de ordem similar em reator tubular podem 
ser aplicadas com o código construído para simulações com viés prático.
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