Reator quimico

Numa definicdo genérica, reator quimico € um recipiente onde ocorrem reacdes
guimicas, transferéncias de massa e calor.

Em engenharia quimica, reatores quimicos sao vasos projetados para conter reacées
guimicas de interesse e escala industrial. O projeto de um reator quimico trata com
maultiplos aspectos de engenharia quimica, sobre os quais 0s engenheiros quimicos
trabalham para obter a maximizacao dos valores obtiveis para a reacdo dada. Projetistas
garantem que a reacdo se processa com maior eficiéncia para o produto de saida
desejado, produzindo o mais alto rendimento do produto, mas gerando o0 minimo de
custos para serem comprados e operarem. As despesas normais de operacgao incluem
uma fonte de energia, remocéo (dissipacdo) de energia, custos de matérias-primas,
trabalho humano, etc. Transferéncias de energia podem vir na forma de aquecimento ou
resfriamento, bombeamento para aumentar a pressao, a perda de pressdo pelo atrito
(como a queda de pressdo através de um cotovelo de 90° na tubula¢do ou uma placa de
orificio, agitacéo, etc.

Visao global

Existem varios tipos de reatores quimicos e varias maneiras de classifica-los. Quanto ao
vaso (o formato mais basico do espaco fisico onde se dao as reagdo), existem dois tipos
principais basicos:

» Reatores em tanques
o Reatores em tubos

Ambos os tipos podem ser usado como reatores continuos ou de bateladas. Mais
comumente, reatores operam em estado estacionario, mas podem também ser operados
em um estado transiente. Quando é primeiramente trazido a operagcdo novamente (apos
uma manutencdo ou inoperagao) seria considerado em um estado transitorio, onde as
variaveis-chave do processo mudam com o tempo. Ambos 0s tipos de reatores tambeém
pode acomodar um ou mais solidos (reagentes, catalisador ou material inerte), mas 0s
reagentes e os produtos sao normalmente liquidos e gases.

Os reatores reais sao versoes imperfeitas de alguns reatores ideais, sendo que existem
trés modelos basicos utilizados para estimar as variaveis de processo mais importantes
de diferentes reatores quimicos:

« Reator em batelada, em inglés batch reactor, de aplicacéo bastante geral na
industria quimica mas limitada para processos industriais pesados, pois ndo
permite producéo continua.

« Reator perfeitamente agitado (RPA) ou reator tanque agitado continuo (CSTR,
de continuous stirred-tank reactor model), e
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o Reator de fluxo em pistdo (PFR, plug flow reactor model), ou simplesmente
reator pistéo (RP).

Na pratica, os diversos reatores operam em regimes intermediarios entre estes dois
Gltimos tipos basicos.X!

Além disso, reatores cataliticos requerem tratamento separado, se eles sdo reatores em
batelada, RPA ou RP, muitas das suposi¢des dos modelos mais simples ndo sao validas.

As variaveis chave de processo incluem

e Tempo de residéncia (t, letra grega tau minuscula)

e Volume (V)

e Temperatura (T)

e Pressédo (P)

o ConcentracOes de espécies quimicas (Cy, C», C3, ... Cy)
o Coeficientes de transferéncia de calor (h, U)

No calculo de reatores atual, é conveniente e econdmico nao perder-se tempo em
estudos de cinética quimica extremamente profundos nos processos quimicos em suas
diversas escalas, reduzindo-se o tempo de pesquisa e desenvolvimento na extrapolacao
dos dados obtidos em laboratorio para as plantas piloto, e destas, para as escalas das
plantas guimicas industriais. Nesse processo de mpliacao de escala, ha a consideragéo
que dois processos quimicos sdo similares quando para uma mesma reagao quimica sao
obtidas as mesmas conversdes, 0 que permite a extrapolacdo dos parametros da cinética
quimica.l?

Os reatores também podem ser classificados quanto a natureza das fases participantes
como reatores homogéneos de meios totalmente gasosos ou liquidos, e reatores
heterogéneos, com s geagentes estando nas diversas combinacoes de fases possiveis:
gas-liquido, gés-sélido, liquido-sélido e gas-liquido-sélido.# Reatores de reacées
quimicas solido-sélido séo relativamente raros.

Operacao
Quanto a operacdo, os reatores podem ser continuos ou descontinuos.

Balanco material ao RPA:

A — Produtos

Com a constante cinética K, numa reacdo de 1% ordem:

(—rq) = K.C,
entrada = saida + acumulacgéo + reagidos
Q*Che =Q+ Cus +V(de/dt) + V x (—14)

Em estado estacionério (steady state):
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de/dt =0
Logo o balan¢o material fica:
Q*Che=QxCys + V(k* Cys)

Esta equacédo permite calcular a concentracdo de saida do reactor e o tempo de
residéncia (t= Q / V)

Em estado estacionario pode se estabelecer a equacéo de projecto de um RPA:
V=0 (Che — Cys)/(—14q)
Detalhamento dos tipos

Reator perfeitamente agitado (RPA)

.
Um reator RPA. Verificacdo das condi¢des do vaso..

Em um RPA, um ou mais fluidos reagentes sdo introduzidos em um reator tanque com
um agitador enquanto o efluente do reator é removido. O agitador agita os reagentes
para garantir a mistura adequada. Simplesmente dividindo o volume do tanque pela
vazdo volumétrica média através do tanque resulta no tempo de residéncia, ou a
guantidade média de tempo na qual uma quantidade discreta de reagente passa dentro
do tanque. Reatores RPA/CSTR também sdo chamados de reatores de concentragao
uniforme.’2

Usando cinética quimica, a realizacdo completa da reacdo esperada em porcentagem
pode ser calculada. Alguns aspectos importantes do RPA:

o Em estado estacionario, a taxa de fluxo de entrada é quase igual a taxa de fluxo
de massa de saida, do contrario, o tanque transbordaria ou ficaria vazio (estado
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transiente). Enquanto o reator estd em um estado transiente a equagdo do modelo
deve ser derivada da massa diferencial e balancos energéticos.

e A reagdo ocorre na velocidade de reacdo associada a concentracao final (de
saida).

o Frequentemente, é economicamente benéfico operar diversos reatores RPA em
série. Isto permite, por exemplo, que o primeiro RPA opere em uma
concentragdo de reagente mais alta e consequentemente numa mais alta taxa de
reacao. Nestes casos, 0s tamanhos dos reatores podem variar de maneira a
minimizar o capital de investimento requerido para implementar o processo.

« Pode ser visto que um ndmero infinito de infinitamente pequenos reatores RPA
operando em série seria equivalente a um reator RP.

O comportamento de um RPA ¢é frequentemente aproximado ou modelado por aquele
que seria um reator tanque idealmente agitado continuo, ou reator tanque agitado
continuo ideal (CISTR, Continuous Ideally Stirred-Tank Reactor), que podemos tratar
pela sigla RTACI. Todos os calculos realizados com RTACI assumem mistura perfeita.
Se o tempo de residéncia € 5 a 10 vezes o tempo de mistura, esta aproximacao é valida
para 0s propositos de engenharia. O modelo RTACI é frequentemente usado para
simplificar calculos de engenharia e pode ser uado para descrever reatores de pesquisa.
Na pratica pode-se somente realizar aproximacoes, em particular nos reatores de escala
industrial.

Reator de fluxo em pistédo (RFP ou RP)

Em um RFP, um ou mais reagentes fluidos sdo bombeados através de uma tubulagéo
que € o proprrio reator. A reacdo quimica ocorre na medida em que 0s reagentes viajam
através do RFP. Neste tipo de reator, a taxa de reagdo cria um cria um gradiente em
relacdo a distancia percorrida; na entrada do RFP, a taxa é muito alta, mas como as
concentragdes dos reagentes diminuem e a concentracdo do produto aumenta (ou as
concentragdes dos produtos aumentam) a taxa de reacdao diminui. Alguns aspectos
importantes dos reatores do tipo RFP:

e Todos os calculos realizados com reatores RFP supde ndo haver mistura das
correntes de montante e jusante, como implicado no termo "fluxo em pistdo".

o Reagentes podem ser introduzidos no RFP em posic¢des no reator que nao seja o
de entrada. Desta forma, uma maior eficiéncia pode ser obtida, ou o tamanho e o
custo do reator RFP podem ser reduzidos.

e Um reator RFP normalmente tem uma eficiéncia mais alta que um reator RPA
do mesmo volume. Isto é, dado 0 mesmo espago-tempo, uma reacao ird ocorrer a
uma maior taxa de completagdo em um RFP que num RPA.

Para a maioria das reacdes quimicas, é impossivel alcancar-se 100% de completacdo. A
taxa da reacdo decai a medida que a completacdo aumenta até um ponto onde o sistema
alcanca um equilibrio dindmico (nenhuma reacéo no balanco, ou mudanca em espécies
quimicas ocorre). O ponto de equilibrio para a maioria dos sistemas é menos que 100%
completo. Por esta razdo um processo de separagéo, tal cmo destilacdo, frequentemente
¢ posterior a um reator quiico de maneira a separar qualquer reagentes remanescentes ou
subprodutos do produto desejado. Estes reagentes podem algumas vezes ser
reautilizados no inicio do processo, tal como no processo Haber.
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Reator de fluxo oscilatério (RFO), oscillatory flow reactor (OFR), algumas vezes
chamado de reator compartimentado oscilatorio ou reator oscilatério compartimentado
(ROC), oscillatory baffled reactor (OBR), s@o reatores tubulares com estrutura interna
provida de chicanas que geram o0 movimento oscilatério dos fluidos em reagéo
aumentando seu tempo de residéncia e sua capacidade de mistura com consequente
melhora da performance reacional. S&o reatores que intensificam processos, sendo
capazes de processar de forma continua rea¢fes que sao processadas normalmente de
forma descontinua, pois necessitam de Iong{?&tempos de residéncia. Sao pesquisados,
por exemplo, para a producéo de biodiesel. 2%

Reator compartimentado oscilatério continuo (RCOC), continuous oscillatory
baffled reactor (COBR) € um reator de fluxo em pistdo tubular. A mistura em um reator
RCOC ¢ alcangada pela combinacdo de oscilacdo de fluido e defletores em orificios,
permitindo o fluxo em pistdo a ser alcangado sob condicGes de regime laminar com o
numero de Reynolds do fluxo de balanco de apenas aproximadamente 100.

Reator semi-batelada

Um reator semi-batelada ou semi-continuo é operado tanto com entradas e saidas em
bateladas. Um fermentador, por exemplo, é carregado com uma batelada, que
constantemente produz dioxido de carbono, que tem que ser removido de forma
continua. Analogamente, conduzir uma reacao de gas com um liquido é geralmente
dificil, pois ha perdas do gas em bolhas. Portanto, uma alimentacéo continua de gés €
injetada na batelada de um liquido. Um exemplo de uma reacao destas é a cloracgéo.

Reator catalitico

Embora reatores cataliticos sejam frequentemente implementados como reatores de
fluxo em pistdo, sua analise requer tratamento mais complexo. A taxa de uma reacao
catalitica é proporcional a quantidade de catalisador com 0s quais 0s reagentes entram
em contato. Com um catalisador de fase sélida e reagentes de fase fluida, isto é
proporcional a area exposta, ou area de contato, eficiéncia de difusdo dos reagentes nele
e saida dos produtos, e mistura turbulenta ou falta dela. Mistura perfeita ndo pode ser
suposta. Além disso, uma marcha de uma reacéo catalitica € frequentemente multi-
etapas com intermediarios que sdo quimicamente ligadas ao catalisador; e como a
ligagdo quimica ao catalisador pe também uma reagdo quimica, isto pode afetar a
cinética.

O comportamento do catalisador é também algo a ser considerado. Particularmente em
processos petroquimicos a alta temperatura, catalisadores sdo desativados por
sinterizacdo, coqueificacdo e processos similares.

Um exemplo comum de uma reacdo catalitica é a conversao catalitica posterior a um
motor de combustdo interna, para 0s gases de exaustao.
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