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INTRODUCAO:

A elaboracdo e aperfeicoamento de processos quimicos sdo as principais
atribuicdes do engenheiro quimico. Para se obter um processo sob condi¢des dtimas, a
correta relacdo dos parametros de processo é fundamental. A pratica da simulacdo
possibilita a avaliacdo de diferentes parametros no processamento de determinado
produto, de modo que a partir de equacbes empiricas e dados experimentais, é
possivel estimar rendimentos, quantidades e estudo de viabilidade. O software COCO é
uma das ferramentas de modelagem de protocolo CAPE-OPEN disponiveis no
mercado, com enfoque em processos quimicos. Apresenta a vantagem de ser gratuito
e de interface intuitiva, e constitui uma ferramenta acessivel para a elaboracdao de
fluxogramas de processo. O objetivo do trabalho foi promover o contato com a pratica
de simulacdo de processos por meio da modelagem da reacdo de oxidacao de SO, a
SO3, processo muito comum na industria, com base em trabalhos presentes na
literatura.

DESENVOLVIMENTO:

Para a simulacdo, foram utilizados: COFE (versdo 3.2.0.12), ambiente para
organizacdao dos fluxogramas de processo, onde sdo realizados os cdlculos e as
operacOes unitarias; pacote de reacdo quimica CORN, que contém as fung¢les para
calculo cinético da reacdo, bem como balancos energéticos; as substdncias foram
resgatadas a partir do pacote termodindmico TEA, que contém todas as equacoes
referentes a cada substancia.

Com base no trabalho de La O, Sanchez e Merino (2017), foi delimitado como
objeto de estudo um Unico reator de oxidacdo de SO, a SOs, do tipo PFR, o qual foi
inserido na flowsheet a partir da prépria biblioteca de operacdes unitarias do COFE. Os
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parametros de entrada de processo se encontram na Tabela 1, sendo que alguns
foram propostos pelos autores do presente trabalho. A equacdo cinética da reacdo
utilizada foi a seguinte: ((2.1125e+005*exp(-3599.78/T))*X(Oxygen)*X(Sulfurdiox)*(1-
(X*(Sulfurtriox)/((exp((-10.68+11300)/T))*X(Sulfurdiox)*X(oxygen)"A2*(P/101325)"
0.5))* (P/ 101325)"0.5)/(22.414*(1+(14.641*X(Sulfurdiox)+6.5775*X(Sulfurtriox))*
(P/101325))). Os parametros do reator se encontram no quadro 1.

No estudo de La O, Sanchez e Merino (2017), o reator era recheado de
catalisador, sobre o qual ndo foram explicitados dados, salvo sua contribuicdo na
equacado cinética supracitada. Com isso, na simulacao do PFR, optou-se por ndo o fazer
recheado. O fluxograma de processo é apresentado na Figura 1. Realizou-se um estudo
paramétrico com as variaveis julgadas fundamentais na conversao de SO, a SOs, cujos
intervalos se encontram na Tabela 2, de modo a se obter a regidao de maior conversao.

Os resultados de conversdao e da corrente de saida foram os seguintes: A
pressdao se manteve praticamente constante; a temperatura sofreu um aumento de
aproximadamente 25 °C; a fragdo molar de SO; foi de 9,425%, indicando conversao
quase total do SO, inicial, o qual ficou com fragdo molar de 2,09% na saida. Esse
resultado de conversao de SO, a SO; foi levemente superior ao encontrado por La O,
Sanchez e Merino (2017) (aproximadamente 8,2%), fato que pode ser explicado pela
desconsideragao do parametro do catalisador e diferengas no tamanho do reator.

Apds, o estudo paramétrico foi realizado buscando a maior conversdo, e os
resultados se encontram na Figura 2. Em teoria, a influéncia da temperatura e pressao
na reacdao em fase gasosa seria positiva (maior conversao) quanto maior fossem estes
parametros, devido a aumento de choques entre particulas. Também que quanto
maior fosse o didmetro do reator, maior seria o tempo de residéncia dos gases no
reator, e por consequéncia, maior taxa de reacdo. Observa-se que para os dados de
estudo, a maior conversdao em base molar (11,64%), se deu no valor maximo de ambas
as variaveis, e a partir dos resultados, é possivel notar que a varidvel de maior
influéncia é o didametro do reator, demonstrando que a influéncia do tempo de
residéncia é muito mais significativa do que o choque entre as moléculas dos gases.

CONSIDERAGOES FINAIS:

Apds a simulacdo, concluiu-se que os valores obtidos ndo podem ser
comparados aos apresentados na dissertacdo, devido as diferencas de delineamento e
desconhecimento de alguns parametros de estudo. Com as varidveis utilizadas obteve-
se uma conversao superior a da dissertacdo. Por fim, verificou-se que o software COCO
possui um bom desempenho e se mostra cabivel ao estudo de simulacdo de processos.
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ANEXOS:
Tabela 1 - Par&metros da corrente de entrada
Temperatura Pressdo Fracdo molar SO2  Fracdo molar O2  Fragdo molar N2 Alimentacio
425 °C 101325 Pa 0,11 0,1869 0,7031 155,94 ton/dia

Fonte: Sanchez et al, (2017).

Quadro 1 - Pardmetros do reator
Comprimento | Didmetro Temperatura Direcéo do Fluxo Recheio Fase de reagdo
6m* 2m* 723K * cima p/ baixo * Né&o * Vapor *
Legenda: * = Dados retirados de Sanchez et al. (2017).
* = Dados explicitados pelos autores do trabalho.
Fonte: Proprios autores.

Tabela 2 - Intervalo de valores do estudo paramétrico

Propriedade Valor minimo Valor maximo
Temperatura 400 °C 500 °C
Presséo 100000 Pa 110000 Pa
Didmetro do reator 2m 6m

Fonte: Proprios autores.

Figura 1 — Fluxograma de processo na flowsheet do COFE.
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Fonte: Préprios autores.

Figura 2 — Resultados do estudo paramétrico quanto a converséo de SO3.

Temperature stream Entrada 1 Pressure stream Entrada 1 Diameter of PFR 1 - Etapa 1 Meale fraction Sulfur tricxide stream 5Saida 1
‘T Pa m

400 1000aa 2 0.094259999
500 1000aa 2 0.094269999
400 110000 2 0.094089576
500 110000 2 0.0940589576
400 100000 4 0.11631153
500 100000 4 0.11631153
400 110000 4 0.11631313
£00 110000 4 0.11631313
400 1000aa £ 0.11640106
500 1000aa ] 0.11640106
400 110000 ] 0.1164011
s00 110000 G 0.1164011

Fonte: Préprios autores.



