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APRESENTACAO

A colecao “Avancos das Pesquisas e Inovag¢des na Engenharia Quimica volume
2” € uma obra que tem como foco principal a discussao e divulgacéo cientifica por meio
de trabalhos com diferentes funcionalidades que compde seus capitulos. O volume
abordard em especial trabalhos que contribuem a nivel educacional e aplicado tanto
na area de engenharia quimica, quimica e tecnologias.

O objetivo central foi apresentar de forma categorizada e clara estudos
correlacionados a energias renovaveis, aproveitamento de residuo agroindustrial,
desenvolvimento de simulador de processos, simulagédo de custos de producgao, e
em especial estudos correlacionados a nivel educacional por meio de jogos didaticos,
quiz educativo com foco na aprendizagem de reacdes quimicas e tabela periddica. Em
todos esses trabalhos a linha condutora foi o aspecto relacionado a aproveitamento
de residuos, disseminacdo de conhecimento, otimizacdo de procedimentos e
metodologias, dentre outras abordagens importantes na area de exatas e engenharia.
O avanco das pesquisas e divulgacéo dos resultados tem sido um fator importante
para o desenvolvimento da ciéncia e estimulo de inovacgao.

Temas diversos e interessantes sao, deste modo, discutidos aqui com a proposta
de fundamentar o conhecimento de académicos, mestres e todos aqueles que de
alguma forma se interessam pela area de exatas e engenharia quimica aplicada e
educacional. Possuir um material que demonstre evolugao de diferentes metodologias,
abordagens, otimizacdo de processos, caracterizacdo com técnicas substanciais,
reutilizacao de residuos de regides especificas do pais é muito relevante, assim como
abordar temas atuais e de interesse tanto no meio académico como social.

Deste modo a obra “Avancos das Pesquisas e Inovacdes na Engenharia Quimica
volume 2” apresenta estudos fundamentados nos resultados praticos obtidos pelos
diversos professores e académicos que arduamente desenvolveram seus trabalhos que
aqui serao apresentados de maneira concisa e didatica. Sabemos o quao importante
€ a divulgacao cientifica, por isso evidenciamos também a estrutura da Atena Editora
capaz de oferecer uma plataforma consolidada e confiavel para estes pesquisadores
explorarem e divulgarem seus resultados.

Jéssica Verger Nardeli
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CAPITULO 10

DESENVOLVIMENTO DE UM SIMULADOR DE
PROCESSOS USANDO LINGUAGEM VISUAL BASIC
FOR APPLICATIONS (VBA) PARA A OXIDACAO DO
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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 reacgdes cataliticas com
ajuda da linguagem de programacao VBA

E-book Avancos das Pesquisas e Inovagbes na Engenharia Quimica

TOLUENO

(Visual Basic for Applications). Através desta
linguagem, foi simulado um sistema modelo
da literatura que descreve a cinética de uma
reacdo de oxidacdo catalitica do tolueno.
O perfil de concentracdo do contaminante
(tolueno) é obtido como fungdo da posicédo no
reator e também dos dados de entrada, ou seja,
as informagdes do sistema e da reagdo podem
ser alteradas livremente de modo a permitir
o estudo de diferentes dimensdes de reator,
vazoes, concentracdes iniciais, taxas de reacéo
e parametros de caracterizagcao do catalisador.
Os resultados demonstram que a ferramenta
permite simular e analisar sistemas reacionais
cataliticos em relacéo as variaveis e parametros
mais significativos do processo.

PALAVRAS-CHAVE: VBA, simulador, reagcao
catalitica, analise 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
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

reaction
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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.

11 INTRODUCAO

Atualmente faz-se necessario o acesso a plataformas que oferecam seguranca
quando se trata de simulacéo de processos a partir de dados reais. Infelizmente, esse
tipo de ferramenta comercial se torna inacessivel a muitos frente aos altos custos,
complexidade de manuseio e customizagcao do sistema. Outro topico ainda moderno
no ambito técnico-cientifico & o desenvolvimento de pesquisas acerca de reagdes
cataliticas, visando tornar os processos cada vez mais eficazes por meio da economia
de recursos e exploracéao de mecanismos reacionais.

Tendo em vista tais demandas, este trabalho tem como objetivo explorar o
potencial técnico-cientifico de ferramentas computacionais comuns tais como o Excel®,
da Microsoft®, por meio do desenvolvimento de simuladores. Mais especificamente, o
estudo de caso da simulagdo da oxidacgao catalitica do tolueno, cujo modelo cinético
esta disponivel na literatura, foi utilizado como referéncia.

Visual Basic for Applications® € o nome dado a linguagem de programacgao
computacional criada pela Microsoft que se vale de uma maneira de trabalho grafica
e demonstrativa. A linguagem € um acroénimo para “cédigo de instru¢ao multifuncional
para iniciantes” em inglés, e o termo “visual programming’ se refere a qualquer
linguagem que permite aos usudrios a manipulacao grafica dos seus elementos. Esta
linguagem é tida como facil de utilizar e pratica em suas aplicagbes para variados fins
(WALKENBACH, 2013). Além disso, esta disponivel nos programas da Microsoft®,
tais como o Word®, Power Point® e Excel®. Particularmente para o Excel®, o
VBA® se torna uma ferramenta poderosa e acessivel, principalmente em relagcédo ao
fornecimento e disposicao de dados, que também é fundamental para um simulador
de processos.

2 | REVISAO BIBLIOGRAFICA

No contexto atual de reagdes cataliticas, a conversao fotocatalitica do metano
em metanol tem sido considerada uma rota industrialmente atrativa. Nota-se nos
trabalhos de Taylor (2003), por exemplo, que o oxido de tungsténio € utilizado como

E-book Avancos das Pesquisas e Inovacdes na Engenharia Quimica  Capitulo 10 117



catalisador para obter metanol. Os tipos de reatores sdo em sua maioria anulares ou
tubulares (NOCETI et al.,1997).

O papel da radiacéo nestes sistemas é justamente de complementar os efeitos
dos catalisadores uma vez que em alguns casos é necessaria a intensificacdo da
formacao de radicais para as requeridas conversdes, como é observado nos trabalhos
de Taylor et al. (1997).

Existe uma série de propriedades que interferem no rendimento de um reator
fotocatalitico. Estas propriedades influenciam em aspectos como velocidade,
mecanismos da reacéo, equilibrio quimico e até a natureza dos produtos formados.
Catalisadores sao substancias cuja finalidade é reduzir a energia de ativacdo de
uma reacgao e por consequéncia alterar sua velocidade. Logo, sua concentracao esta
diretamente relacionada com o efeito global resultante num processo quimico. Isto
pode ser ilustrado na Figura 1, que representa o processo de oxidagao catalitica com
o0zo6nio (COP) do fenol, conforme Asgari et al. (2012).

80
70 -
60
50 -
40
30 -
20
10

weip==COP(pedra-pomes modificada)

= COP(zeélito modificado)

Eficiéncia de remocdo (%)

D [ | |
0 5 10 15 20

Dose de catalisador (g)

Figura 1 — Eficiéncia de uma reacao de remocao de fenol versus concentracdo via processo de
oxidagéao catalitica com ozénio (COP)

Fonte: Asgari et al. (2012)

O equilibrio quimico e a cinética de uma reacéao sao diretamente influenciados
pelas concentracdes das substéncias presentes no reator. Por isso, as vazdes de
entrada e saida, as extensdes de reacdes paralelas e o regime de escoamento, com
ou sem acumulo, s@o caracteristicas mensuraveis responsaveis pelas concentracoes
de cada componente no sistema.

Utilizou-se como referéncia basica o trabalho de Tomasic et al. (2008) de
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modelagem da oxidac&o fotocatalitica do tolueno em um reator tubular. O “Modelo
1D”, como foi chamado, esta representado pela seguinte equacéo.

dC
—Uu d; = kga(CAI} - CA.S) (1)
Onde:
_ ShD,
7 2R(1—k) @)
R 0.43
Sh = 0,705 (REE) §c030 (3)
D p
Sc = ‘% (4)
2R(1 - k)um;))
Re = ( | (5)
n

a — area geométrica de superficie (m2);

C, — concentragédo do composto “A” (mol/m3);

C, s — concentracé@o de “A” na fase gasosa (mol/m);

C, s — concentracdo de “A” no catalisador (sdlido) (mol/m®);
D, — coeficiente de difusdo molecular no ar (1bar, 20°C) (m2 s-1);
Dg — coeficiente de difusao molecular (m?/s);

n - viscosidade dinamica (m2/s);

k — constante de taxa da reagao (mol/m3-s);

kg — coeficiente de transferéncia de massa na interface (m/s);
L — comprimento do reator (m);

M — viscosidade cinematica (mol/m-s);

p — densidade (mol/m3);

R — raio do reator (m);

Re — numero de Reynolds;

u — velocidade linear do fluido (m/s);

u_ — velocidade linear média do fluido (m/s).

As consideracOes para este modelo sao: estado € estacionario, isotérmico,
pressao constante ao longo do reator, escoamento ideal, o catalisador encontra-se nas
paredes internas do reator tubular em estado sélido, difuséo interfasica desprezivel e
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desativacao catalitica desprezivel. Este modelo ndo leva em consideracéo efeitos da
radiacdo. Além disso, foi considerado que a concentracao de tolueno na fase sélida
(CA,S) é muito menor do que na fase gasosa (CA,G).

Ressalta-se que foi adicionado um sinal negativo a Equacéao 1 pois ela é referente
a taxa de variacao da concentracao do tolueno, que é um reagente.

31 METODOLOGIA

Para simular a concentracdo de tolueno ao longo do reator, a Equacéo 1 foi
integrada e a seguinte fungao foi obtida:

kgaz

Cy(2) = Cyplexp (6)

Onde C, , € a concentragéo inicial de tolueno.

Utilizando-se o programa Excel®, da Microsoft®, através da linguagem VBA, foi
criada uma macro que gera dados de posicao no reator e concentracédo de tolueno,
clicando no botdo “Entrar” aparecera uma janela para inser¢ao dos parametros
necessarios que em seguida gera o grafico de perfil de concentracdo do tolueno versus
comprimento do reator, vide Figura 3.

Simulador Modelo 1D

Entrar ‘

Concentragio versus Comprimento do Reator
500
450
4,00
&= 3%
_E 3,00
E 250
= 200
5150
100
050

0.00
5,588 995 5,552 5558 9,956 9958

z[m)

i

Figura 3 — Dados de entrada do simulador desenvolvido em VBA no Excel®

Fonte: Autor
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4 | RESULTADOS

Apoés clicar no botéo “Calcular” apresentando na Figura 3, como resultado da
simulacao, tem-se uma ferramenta que fornece como resposta dentro de uma planilha
informacdes de concentracdo de reagente tolueno ao longo do reator tubular. Para
uma entrada de informagdes quaisquer, € possivel prever a concentracéo de tolueno
através do grafico da Figura 4, que descreve a degradacao do tolueno ao longo do
reator.

Simulador Modelo 1D i

5,00
: 4,40
Entrar : 3,86
' 3,40
2,99
2,63
2,31
G 2,03
4 00 l'm
350 1,57
3,00 1,38
250
200
1,50
1,00
0,50
0,00

L]

Concentracéo versus Comprimento do Reator

5,00

T - N - T - TV N =

C, [mol/m?)
o
o

z [m)

Figura 4 — Simulacéo da oxidag&o do tolueno: dados e gréfico resultante da concentragédo CA
(mol/m?) versus comprimento do reator z (m)

Fonte: Autor

51 CONCLUSAO

Foi observado, conforme a Figura 4, que o perfil de degradacgao de tolueno (CA)
ao longo do reator esta de acordo com o modelo desenvolvido na literatura. O “Modelo
1D” desenvolvido por TOMASIC et al. (2008) nao envolve o efeito da radiacdo na
reacao, nem ajustes relacionados a transferéncia de massa na interface. Porém, é fruto
de dados experimentais, 0 que garante uma aproximacao valida para os propoésitos de
simulagdo. Além disso, reacdes cataliticas de ordem similar em reator tubular podem
ser aplicadas com o cddigo construido para simulagdes com viés pratico.
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