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RESUMO

Este trabalho consiste em uma analise da influéncia da massa de catalisador nos
custos e receitas de um reator catalitico de leito fixo (PBR), que pode ser empregada
para fins didaticos em cursos de graduacao em engenharia quimica. Desenvolveu-
se um modelo matematico para o PBR considerando um sistema genérico em fase
gasosa, com perda de carga no leito. Em seguida, dispondo do sistema de equacdes
e de seus parametros, uma simulagao forneceu a influéncia da concentracdo de um
dado reagente “B” em excesso sobre o lucro obtido na venda de um produto “C”.
Obteve-se um lucro de 115 % em relacdo a massa de catalisador adquirida (10 kg)
para Cgo = 0,4 M; enquanto que para Cgo = 0,2 M houve um prejuizo de 17 % para a
mesma massa de catalisador utilizada no primeiro més de operacdo do sistema. A
analise foi proposta de forma simples, sendo assim, o problema proposto pode ser
uma nova ferramenta para complementar o ensino de engenharia quimica.
PALAVRAS-CHAVE: avaliagao econémica, PBR, reator de leito fixo.

INFLUENCE OF CATALYST MASS ON THE COSTS AND INCOMES OF A
CATALYTIC PACKED BED REACTOR

ABSTRACT

This work presents an analysis of catalyst mass influence on the costs and incomes
of a catalytic PBR, which can be used for didactic purposes in chemical engineering
undergraduate courses. A PBR mathematical modeling was developed considering a
generic system, in the gas phase, with pressure drop. Then, having the equations
system and their parameters, simulation provided the influence of a given reagent "B"
concentration in excess on the profit by selling “C”. A gain of 115% was obtained with
respect to the mass of catalyst purchased (10 kg) for Cgo = 0.4 M; While for Cgp = 0.2
M, there was a 17% loss for the same mass of catalyst used in the first month of
system operation. The analysis was proposed in a simple way, so the proposed
problem could be a new tool to complement the teaching of chemical engineering.
KEYWORDS: economic analysis, fixed bed reactor, PBR.
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INTRODUCAO

A modelagem e simulacdo de processos, em conjunto, constituem uma
ferramenta de grande importancia para os engenheiros quimicos. Por exemplo, nas
fases iniciais do projeto, tal ferramenta contribui para a andlise e dimensionamento
do sistema, bem como na identificacdo de seus parametros chave (VIEIRA; LONA,
2015). Por outro lado, uma vez que um processo esta consolidado, a modelagem e
simulacdo podem fornecer informacdes sobre as melhores condicées de operacao,
viabilizando o trabalho em um sistema otimizado (CHACHUAT; LATIFI, 2003; SILVA
et al., 2016; VIEIRA; LONA, 2016).

Nas disciplinas de calculo de reatores, ministradas nos cursos de engenharia
quimica, em diversos momentos ha a necessidade de desenvolver modelos, estimar
parametros e otimizar condicbes operacionais. Porém, o foco principal esta
relacionado apenas com a otimizacao de condicdes operacionais, em contrapartida,
a analise econdmica em muitos casos acaba n&o sendo trabalhada (ARENA et al.,
2010). Em virtude disso, a falta de problemas genéricos tratando de assuntos
econbmicos em reatores quimicos deixa os profissionais limitados a dimensionar o
equipamento (ZAPICO et al., 2015).

Neste contexto, surge a necessidade de uma integracdo mais efetiva entre a
engenharia quimica e engenharia econ6mica. O presente trabalho aborda a
viabilidade econ6mica de operacdo de um reator catalitico de leito fixo (PBR) de
uma forma bastante simples. No entanto, tal abordagem pode proporcionar aos
estudantes de engenharia quimica, e também, aos profissionais do meio, uma visdo
de como a alteracao de parametros iniciais do processo pode maximizar o lucro de
uma industria.

O objetivo deste trabalho foi analisar o efeito da quantidade de excesso de
reagente na entrada de um PBR sobre o lucro com a venda do produto no primeiro
més de operacgao do reator. A simulacao foi utilizada para comparar o lucro obtido de
forma paralela ao custo de aquisicdo de um catalisador de alto valor agregado. Para
isto, desenvolveu-se uma modelagem matematica para representar o sistema
considerando contragdo gasosa e perda de carga devido ao escoamento em meio
pOroso.

MATERIAL E METODOS
O problema proposto neste trabalho consiste em um sistema de producao de
um composto “C”, utilizando um reator de leito fixo, PBR, isotérmico. O produto é
obtido através da reacao elementar A + 2B — C, em fase gasosa. A mistura
prossegue até um condensador, que remove todo composto “C”, condensavel,
permanecendo os compostos “A” e “B” na fase gasosa remanescente, conforme
ilustrado na Figura 1.

>
AeB

C

>
FIGURA 1. Esquema simplificado da unidade de produgéao do composto C.
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Esta reacdo somente ocorre na presenca de um catalisador especifico, de
alto custo, que deve ser adquirido. O setor financeiro de uma suposta industria s6
aceitara a ativacao do reator com a condicao de que a producao desse reator cubra
os investimentos com catalisador ja& na primeira receita liuida mensal. Neste
primeiro més, os custos operacionais do reator e do condensador serdo cobertos
pela producao de outros setores da fabrica.

A questdo a ser discutida refere-se a massa de catalisador a ser adquirida
para que se obtenha a maior producao de “C” possivel, respeitando as restricdes do
setor financeiro. Para conduzir esta analise, desenvolveu-se uma modelagem
matematica para simular o processo, tendo por base a taxa da reagcdo elementar,
representada na Equacao 1.

Ty :_k'CAcé (1)

Uma vez que a reagdo se processa em fase gasosa, com contragao
volumétrica e, também, com perda de carga devido ao escoamento no leito poroso,
esses termos devem ser incluidos na equacao de taxa. Através da estequiometria da
reacao, representando as concentracoes das espécies em fungdo da conversao do
reagente limitante “A”, a Equacdo 1 passa a ser representada pela Equacéao 2.

ro==k'lC (1_XA) i x| C (eB_ZXA)ﬂ i (2)
4 “1+€,X,) P, Y 1+¢g,X,) P,

Em que:

Cao: concentragao (mol/L) do reagente A, limitante;
Xa: conversao de A;

ea: fator de contracao volumétrica;

P: pressao total na saida do reator;

Po: pressao total na entrada do reator;

Bs: razado entre Cpp € Cho.

Representando a razdo P/Py por y, e rearranjando a Equacao 2, chega-se a
Equacéo 3.

XA)(@B _2XA)2 3
(1'*'(‘,‘AXA)3

1_
Fy = _klcfxo ( (3)

O balanco molar simplificado e ajustado para a conversdao de A, em regime
permanente, no PBR esta representado através da Equacgdo 4. Enquanto que a
perda de carga no leito de catalisador foi representada pela Equacao 5, que refere-
se a uma adaptacao da equacéao de Ergun.

dXA _k'CiO (1_XA)(@B _2XA)2 3
dw  F, a+&,X,)

(4)
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Sendo,
W: massa de catalisador;
Fao: vazao molar de A na entrada do reator.

dy a
—=-—(1+¢,X 5
W 2y( AX4) (5)
Em que:
a: parametro de perda de carga;
y: razao entre P e Po.

As Equacdes (4) e (5) foram resolvidas numericamente, de forma simultanea,
utilizando o método de Euler em planilha do Excel® para uma massa de catalisador
variando de 0 a 30 kg, com passos de integracdo de 0,01 kg. As condicdes iniciais
do problema foram: para W = 0, Xa =0 e para W =0, y = 1. Apds a obtencao dos
perfis de converséo, as vazdes molares de cada componente foram determinadas
através da estequiometria da reacdo. O Quadro 1 fornece o conjunto de parametros
utilizados nas simulag¢des do problema.

QUADRO 1. Conjunto de parametros utilizados nas simulagdes.

Parametro valor

Cao 0,1 kmol/m?3

Csgo 0,2 e 0,4 kmol/m3

k a 350 K 12 m® kmol® kgcat™ h”
Vazao total de entrada, vq 7 m°h

a 0,037 kg™

Mc 300 kg/kmol

Valor de venda de C 0,64 R$/kmol

Custo do catalisador 4000/kg

EA -2/3

A relacao entre os custos e receitas foi obtida através da analise dos pontos
de coincidéncia da Figura 4. Este gréafico fornece o custo em funcao da massa de
catalisador; e o valor, em reais, das receitas referentes a comercializacao do produto
C para uma determinada massa de catalisador. Utilizaram-se dois valores de Cgp €,
para cada um, verificou-se a produtividade de C. Com isto, cada receita pode ser
comparada com o custo de aquisi¢éo do catalisador.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A Figura 2 fornece uma analise da influéncia da concentracdo de reagente B
sobre a conversdo do reagente limitante em funcdo da massa de catalisador.
Avaliaram-se concentracbées de B iguais a 0,2 M e 0,4 M. Verificou-se que o
aumento na concentracao de B promove um aumento na conversado de A para uma
mesma massa de catalisador. Este resultado era esperado, visto que a taxa da
reacdo € proporcional a concentracdo dos reagentes e é influenciada pela
concentracdo com uma ordem de reacdo igual a 2. Isso sugere que tal reagente
pode ser a chave para obter condi¢cdes 6timas de operacao do sistema.

Ainda em relacado a Figura 2, verifica-se que ha uma reducédo da perda de
carga quando a concentracao de B passa de 0,2 M para 0,4 M. Este resultado esta
intimamente relacionado com a conversdao de A, que aumenta para uma mesma
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massa de catalisador (MAT NOOR et al., 2010; VIEIRA et al., 2015).
1
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FIGURA 2. Conversao de reagente limitante (linha azul)
e perda de carga (linha vermelha) em funcdo da massa
de catalisador para Cgp = 0,2 M e Cgp = 0,4 M.

A Figura 3 fornece as vazdées molares de cada componente da reacdo em
funcdo da massa de catalisador contida no reator tubular. Através dos valores
obtidos nessa figura é possivel compreender a magnitude da reducdo do
componente A quando a concentracdo de B € dobrada. De fato, este resultado
complementa o resultado obtido na Figura 2, em que se consegue aumentar a
producdo de C. Uma vez que o componente C é facilmente condensavel, o
componente B remanescente poderia ser reciclado para o inicio do processo,
fazendo com que altas concentragdes fossem mantidas na entrada.

3
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2 -
£
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FIGURA 3. Vazdes molares de todos os componentes na
saida do reator, sendo que as linhas tracejadas representam
as vazbes para Cg = 0,2 M e as linhas continuas
representam as vazoes para Cgo = 0,4 M.
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Dispondo-se das vazdées molares de cada componente e da massa molar do
componente C, construiu-se o grafico da Figura 4, que ilustra o custo de catalisador
(linha reta em azul) e o faturamento com a producao de C (linhas exponenciais em
vermelho) no primeiro més de operacao do sistema, ambos em funcdo da massa de
catalisador. A analise deste cenario é, sem duvidas, um ponto de partida para se
discutir a viabilidade econdmica de um reator deste tipo.

Verificando-se a Figura 4, para a concentracao de 0,2 M do componente B na
entrada do reator, nota-se que até uma massa de aproximadamente 7 kg de
catalisador, qualquer producgao de C resulta em uma receita maior do que o custo do
catalisador utilizado. Ou seja, a utilizacdo de um PBR com massa de catalisador
menor do que este valor pode proporcionar um lucro ja no primeiro més (sem contar
0s outros custos do processo).

Para reatores com massa de catalisador maior do que este valor sera
impossivel obter lucro no primeiro més, o que, de fato, dificilmente ocorre em
processos industriais. Por outro lado, se for realizada uma analise da maior massa
de catalisador utilizada (30 kg), verifica-se que a receita com as vendas de C no més
ficardo em torno de R$ 40.000,00, e o custo de catalisador em torno de R$
120.000,00. Deste modo, a recuperacao do valor investido em catalisador se dara a
partir do terceiro més de operagao.

120000

100000 - —Custo Ceo=0,4 M
—Receita

80000 -
£ 60000 -
LS Ce0=0,2M

20000 -

0 5 10 15 20 25 30

W (kg)
FIGURA 4. Relacdo entre custo de catalisador e
faturamento do més com a venda do produto C.

Ainda referindo-se a Figura 4, para a concentracao de B na entrada do reator
igual a 0,4 M nota-se uma grande producdo de C para pequenas massas de
catalisador utilizadas. Esta producao gerou valores de faturamento bem maiores do
que o custo de catalisador para massas de até 23 kg (em que ha um ponto de
equilibrio). Ou seja, utilizar o reagente B em excesso proporciona vantagens
econbmicas que podem ter um impacto consideravel no lucro final da industria. Por
exemplo, se for utilizado um PBR com 10 kg de catalisador, com custo de R$
40.000,00, havera uma producao de C gerando uma receita de aproximadamente
R$ 86.000,00, que é mais do que o dobro investido em catalisador. Vale ressaltar
que este resultado é referente apenas ao primeiro més de operagao do sistema.
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CONCLUSAO

O objetivo deste trabalho foi mostrar aos leitores como o excesso de um
determinado reagente pode impactar positivamente no faturamento da producéo de
um composto genérico em um reator catalitico de leito fixo. Verificou-se que, para o
sistema em questao, utilizar excesso de “B” promove um aumento da taxa de reacao
e, com isto, maior conversao do reagente limitante para uma mesma massa de
catalisador. Por exemplo, obteve-se um lucro de 115 % em relacdo a massa de
catalisador adquirida (10 kg) para Cgp = 0,4 M; enquanto que para Cgo = 0,2 M houve
um prejuizo de 17 % para a mesma massa de catalisador utilizada no primeiro més.
Através de uma analise mais detalhada utilizando varias concentracdes de B e
informacgdes sobre o custo de reagentes e outros equipamentos, um valor 6timo para
a operacao do sistema poderia ser obtido. Sendo, portanto, este trabalho um ponto
de partida para a analise de viabilidade econdmica de sistemas reacionais analogos.
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