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RESUMO

Os reatores de mistura ideal, ou reatores tipo CSTR, sdo amplamente usados nos
mais variados processos quimicos. Neste trabalho sdo apresentados: a modelagem
matematica fenomenoldgica e a montagem experimental de um reator de mistura
ideal continuo. Para isto, foi empregado um modelo matematico encontrado em
literatura aberta que descreve tal sistema. Este modelo foi adaptado para a realidade
experimental a ser reproduzida na unidade de laboratorio. A simulagcdo matematica
foi empregada para o ajuste das condi¢Oes de operacao adotadas para a montagem.
Posteriormente os dados obtidos no laboratério, que descrevem o nivel do reator em
funcdo das vazbes que o alimentam, foram empregados para a validagdo dos
resultados simulados.

PALAVRAS-CHAVE: reator de mistura ideal continuo, montagem experimental,
modelagem matematica, validacéo dindmica.

PHENOMENOLOGICAL MATHEMATICAL MODELING AND EXPERIME NTAL
STUDY OF A CONTINUOUS CSTR REACTOR

ABSTRACT

The continuous stirred-tank reactor (CSTR) has been widely used in chemical
processes. In this study are presented: the phenomenological mathematical
modeling and the experimental study of a CSRT continuous reactor. For this, a
mathematical model, obtained by open literature, was used. This model was modified
to describe the laboratory unit. The mathematical simulation was used to adjust the
operating conditions adopted in the laboratory unit. Experimental data were obtained
to describe the dynamic behavior of the reactor level. The simulation results were
validated using these experimental data.
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INTRODUCAO

Quase que a totalidade dos processos industriais envolve reatores quimicos em
pelo menos uma parte da rota produtiva. Um reator quimico frequentemente
empregado na descricdo de processo reais é reator de mistura ideal ou CSTR
(Constant Flow Stirred Tank Reactor). Como o préoprio nome indica, o CSTR se
refere a um reator em que todo o conteudo é agitado uniformemente. Dessa forma,
assume-se que as caracteristicas fisicas e quimicas da matéria contida no interior do
reator independem da localizac&o espacial.

Neste trabalho sdo destacadas a modelagem matematica e a montagem
experimental do processo de neutralizacdo de pH, o qual emprega diretamente
reatores de mistura ideal. A dificuldade do controle do pH esta presente em uma
grande variedade de problemas industriais incluindo tratamento de rejeitos,
processos biotecnolégicos e processos quimicos (MWEMBESHI et al.,, 2004;
SALEHI et al., 2009). Todavia, embora seja um processo comum em diversas rotas
produtivas, o controle do pH em um dado sistema ndo se mostra trivial uma vez que
0 mesmo possui comportamento fortemente ndo linear e tempos mortos, 0 que
dificulta o emprego de controladores classicos para essa tarefa. (FAANES &
SKOGESTAD, 2004; MWEMBESHI et al., 2004; HAN et al., 2006; MAHMOODI et
al., 2009; KUMBASAR et al., 2011).

Trabalhos que descrevem estudos relacionados a neutralizacdo de pH sao
disponiveis em literatura aberta (NYSTOM et al., 1998; GALAN et al., 2000;
AKESSON et al. 2005; BOLING et al.,, 2007; MAHMOODI et al., 2009). Tais
pesquisadores estudam estratégias de controle para sistemas de neutralizagdo de
pH através do emprego da modelagem matematica do processo, onde utiliza-se a
realidade experimental para a proposta de um modelo matematico. No presente
trabalho, porém, utilizou-se 0 modelo proposto para efetuar ajustes na realidade
experimental.

O objetivo deste trabalho consiste em propor a simulacdo matematica de um
reator CSTR continuo similar ao empregado em sistemas de neutralizacdo de pH e
analisar a viabilidade de montagem de uma unidade experimental. Dessa forma,
objetiva-se empregar um modelo matematico fenomenolégico e determinar as
melhores condi¢cOes operacionais para a realizacdo de experimentos.

METODOLOGIA

No desenvolvimento deste estudo, a metodologia utilizada consistiu
inicialmente no reconhecimento das necessidades inerentes a reproducdo em
laboratorio da operacao de um reator CSTR continuo.

A modelagem matematica para o processo de neutralizacdo de pH foi
posteriormente proposta, bem como as condicbes operacionais adotadas na
realizacdo dos experimentos. Para a resolucdo do modelo matematico
fenomenoldgico proposto, foi utilizado o programa computacional Matlab (verséao
7.5). O modelo matematico empregado foi desenvolvido por CAMPOS (2007) e
adaptado para a realidade descrita neste estudo.

A metodologia consistiu ainda em empregar ferramentas matematicas na fase
de ajuste da montagem experimental. Assim, o modelo matematico proposto foi
empregado na proposta da rotina experimental e na validacdo dinamica dos
resultados de simulacéo para a altura de nivel do reator.
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Finalmente, destaca-se que neste trabalho ndo é proposta a investigacdo
experimental da neutralizacao de pH.

RESULTADOS E DISCUSSAO
O reator e a montagem experimental utilizado no presente estudo estédo
representados na Figural.

1.1: Montagem experimental.

FIGURA 1: Aparato experimental empregado nos ensaios (Fonte: autor).

Optou-se por iniciar os trabalhos ajustando-se as vazfes que deveriam ser
adotadas nos ensaios. Correntes de agua foram utilizadas para a descricdo das
curvas de calibracdo das trés bombas peristalticas usadas na montagem
experimental, sendo estas bombas empregadas na entrada de acido, base e
tampao.

De modo paralelo, foi realizada a modelagem matemética do processo de
neutralizacdo de pH. As principais equacdes utilizadas na elaboracdo do modelo
proposto sao apresentadas nas equacoes (1) a (5) (CAMPOS, 2007).

v _ _ 1)
Ar.dt —Q1+Q2+Q3 Q4

Q4 =cvh-h (2)

aw _QW, -wW)+Q,W, -W)+Q W, -W) ?3)
dt \Y
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Sendo os indices 1, 2, 3 e 4, respectivamente, referentes as entradas de acido,
tampao, base e saida do reator.

Além disso: Q sao as vazdes volumétricas; V o volume do reator; Ar é a area
transversal do reator, ¢ é a constante da valvula de saida, W, e Wy, sdo as espécies
invariantes de reacédo para o fluxo de saida, K, € o produto ibnico da agua, Ka; € Ka
constantes de reacgdo, [H'] representa a concentracdo de H*, [OH7] representa a
concentracdo de OH, [H,COs] representa a concentracdo de H,COs [CO35%]
representa a concentracdo de COs%, [HCOs] representa a concentracéo de HCO3™

Na tabela 1 sao listadas as condic¢des inicialmente adotadas na simulacgéo.

TABELA 1: Condi¢cbes operacionais adotadas na simulagao.

Mantidas fixas:
Concentracao de base (NaOH) 0, 006 mol/L
Concentracdo de acido (HNO3) 0, 006 mol/L
Diametro do reator 10 cm
Constante c da valvula 3 ml/(s.cm™)
Condicoes iniciais:
Altura do reator | 1,787cm
Concentragao no interior do reator: mesma concentracao
do tampéo

Os comportamentos das vazdes Qi, Q2 e Qs, durante o tempo de simulagao
analisado, seguem o comportamento apresentado na Figura 2.
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FIGURA 2- Comportamento simulado das vazdes
de acido (Qq), de tampéao (Q.) e de
base (Q3) ao longo do tempo de
simulacao (t).

Foram realizados trés testes nos quais as vazdes de alimentacédo de acido e
base variavam entre 0 e 2 mL/s durante todo o tempo de simulagédo. A vazao de
tampao foi mantida e igual a 4 mL/s, conforme apresentado na Figura 2.

Primeiro Teste
No 1° teste adotou-se concentracdo de tampdo igual a zero (dgua pura).
Assim o pH no interior do reator durante a partida € igual a 7.
O comportamento simulado das variagées no pH e na altura de liquido no
interior do reator sédo descritos nas Figuras 3 e 4.
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FIGURA 3 — Comportamento simulado do pH no

interior do reator ao longo do tempo de
simulacédo para o 1° teste.
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FIGURA 4 — Comportamento simulado da altura de
liqguido no interior do reator ao longo do
tempo de simulacao para o 1° teste.

Com o inicio da alimentacdo de acido (do tempo 0 a 500s) ocorre uma queda
brusca no pH (Figura 3), e a altura do reator aumenta (Figura 4). Em 500s o sistema
ja havia atingido um estado estacionario.

Com o tempo igual a 500s uma nova mudanca € verificada. Inicia-se a
alimentacdo de base (com a mesma vazao e a mesma concentracdo da de acido),
como evidenciado na Figura 2. Nesse momento, conforme apresentado na Figura 3,
a altura do reator sofre uma elevagdo. A alimentagdo de base neutraliza a
alimentacdo de acido. A medida que o tempo tende a 1000s, o pH tende a 7 (Figura
3).

No tempo igual a 1000s o sistema ainda ndo estd em estado estacionario (0
pH ainda ndo atingiu 7) e as alimentacfes de acido e base séo eliminadas (vazbes
iguais a zero). Dessa forma, como é relatado na Figura 2, o sistema passa a ser
alimentado apenas com tampdao (que neste teste é agua pura), provocando uma
reducdo da vazéao de alimentacéo e diminuindo assim a altura do reator.

A alimentacdo de 4gua pura tende a “lavar” o reator fazendo com que o pH
alcance o valor 7 antes do tempo atingir 1500s e um novo estado estacionario é
atingido (Figura 3).

Em t = 1500s a vazdo de base volta a ser igual a 2 mL/s e a de &acido
permanece nula. Desse modo, a altura e o pH no interior do reator sofrem um
acréscimo e novamente um novo estado estacionario é atingido (Figuras 3 e 4).

Com o tempo igual a 2000s a vazéo de base torna-se nula e a vazéo de &cido
volta a ser igual a 2 mL/s (Figura 2). A altura permanece constante e o pH sofre uma
diminuicdo (Figuras 3 e 4). Assim, um novo estado estaciondrio € atingido antes de
t=2500s.

Do tempo igual a 2500s até o final da simulagdo os comportamentos
apresentados pela altura e pelo pH séo réplicas do que ja foi apresentado.

Segundo Teste
A concentracdo de tampédo adotada no segundo teste foi de 0,006 mol/L
(NaHCO3). Como apresentado na Figura 5, o pH no interior do reator durante a
partida foi de 8,33.
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FIGURA 5 — Comportamento simulado do pH no
interior do reator ao longo do tempo de
simulacédo para o 2° teste.

Ao analisar a Figura 5 pode-se observar que as variagcées do pH, no interior
do reator ao longo do tempo de simulacdo, apresentaram comportamentos
condizentes aqueles obtidos no 1° teste. Ou ainda, ocorreram elevacdes e/ou
diminui¢cdes no valor do pH, de acordo com o que era esperado (como ja analisado
anteriormente).

O comportamento da altura de liquido no interior do reator ao longo do tempo
de simulacdo para o 2° teste se apresentou igual ao observado no 1° teste (Figura
4). Esse fato mostra que a altura de nivel do reator independe da concentragéo de
tampéao.

Terceiro Teste
No terceiro teste a concentracdo de tampdo adotada foi de 0,06 mol/L
(NaHCO3) e o pH no interior do reator durante a partida foi de 8,34 (Figura 6).

9,2
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8,4 1
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7,4

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
tempo(s)

FIGURA 6 - Comportamento simulado do pH no interior
do reator ao longo do tempo de simulagao
para o 3° teste.

Novamente o comportamento do pH no interior do reator em todo o periodo
de simulacdo do 3° teste foi condizente aos resultados obtidos no 1° teste.
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Como mencionado anteriormente, a altura do reator independe da
concentracéo de tampao.

Ao examinar o comportamento do pH ao longo do periodo de simulacdo nos
trés testes realizados, verifica-se que com 0 aumento da concentracdo de tampao
sao evidenciados comportamentos mais suaves para o pH no interior do reator ao
longo do tempo de simulacédo (Figura 7).
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FIGURA 7 - Comportamento simulado do pH ao longo do
tempo quando diferentes concentracdes de
tampéo séo usadas.

Depois de realizada a simulagdo matematica, iniciou-se a montagem
experimental com o objetivo de validar os resultados dinamicos obtidos na simulacéo
para a altura do reator (Figura 4).

A etapa seguinte consistiu em medir a altura e o volume do reator e ajustar a
constante da valvula. A altura foi medida com uma régua milimetrada, obtendo-se o
valor de 7 cm a partir do zero adotado. Porém este valor ndo se apresenta preciso.
Esta imprecisdo se justifica pela configuragéo fisica do reator que, por exemplo, ndo
possui uma simetria perfeita. Ressalta-se neste ponto que este tipo de equipamento
é construido em vidro através de um processo manual.

O volume do reator foi obtido enchendo-se o reator completamente com agua
e pesando-a em uma balanca semi-analitica. O valor obtido foi de 496g,
aproximadamente 496 mL. Devido as dificuldades operacionais para ajustar a
constante da valvula do reator, essa teve que ser ajustada pelo método de tentativa
e erro. Por conta disso os valores das vazdes Q;, Q. e Qs tiveram que ser
modificados para que a altura de liquido no interior do reator permanecesse entre 0
e’7.cm.

Posteriormente, realizaram-se experimentos com agua para se verificar a real
possibilidade de reproducdo das condicbes operacionais simuladas pelo modelo
proposto. A montagem experimental empregada nos ensaios pode ser visualizada
na Figura 1.1. As bombas (1), (2) e (3) bombeavam agua de béqueres (5) e
alimentavam o reator (4).
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Por meio dos experimentos verificou-se que as vazfdes propostas ndo atendem
a realidade experimental, uma vez que o valor inicial proposto para a constante da
valvula do reator ndo representava a realidade experimental. Em certos momentos a
altura atingida pelo reator ultrapassava 7cm, o valor limite de leitura. Inferiu-se
entdo, que as vazbes deveriam ser diminuidas, para que a altura no interior do
reator estivesse entre 0 e 7cm. Por meio de testes de tentativa e erro e analises
proporcionais foi possivel chegar a seguintes vazdes: Bomba 1 — 1 ml/s; Bomba 2 —
6,17ml/s; Bomba 3 — 1ml/s.

Inicialmente, em todos os experimentos, a bomba 2 de tampéao era ligada até
gue a altura no interior do reator atingisse o valor adotado como 0 cm.
Posteriormente seguiam-se as condicfes mostradas na Figura 2. Ou seja, no tempo
de simulacéo ou de experimento (t) igual a Os (inicio do procedimento experimental)
ligava-se a bomba 1 de acido e a bomba 2 de tampéo , quando t =500s ligava-se a
bomba 3 de base. Quando t atingia 1000s desligava-se a bomba 2 de acido e a
bomba 3 de base. Em t = 1500s ligava-se novamente a bomba 3 de base. Em t =
2000s ligava-se a bomba 1 de acido e desligava-se a bomba 3 de base. O ciclo era
repetido até t atingir 4000s, onde o0 experimento era encerrado.

Fazendo uso das novas vazdes observou-se que as variagbes na altura do
reator obtidas nos experimentos acompanhavam a dinamica proposta pelo modelo,
ou seja, quando se esperava uma diminuicdo na altura de liquido do reator ela
diminuia, o0 mesmo pbéde ser notado para o seu aumento e permanéncia. Foram
feitos dois experimentos para andlise da altura no interior do reator ao longo do
tempo de simulacao.

Na Figura 8 sdo comparados os valores simulados e os valores experimentais
para a altura de liquido no interior do reator ao longo do tempo. Os resultados
apresentados indicam que o modelo proposto descreve satisfatoriamente o
comportamento da altura de liquido no reator de bancada.

o  Experimento 1
O  Experimento 2
Simulado

Altura (cm)

0 1000 2000 3000
Tempo (s)

FIGURA 8 — Comportamento real e simulado da altura
de liquido no interior do reator nos
experimentos 1 e 2.
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CONCLUSOES

O modelo matematico proposto foi utilizado como ponto de partida para o ajuste
das condi¢des experimentais que foram adotadas no laboratorio.

Devido a configuracao fisica do reator, que nédo possui simetria perfeita, ndo foi
possivel obter uma leitura precisa da altura de liquido no interior do mesmo. Além
disso, ocorreram também dificuldades operacionais para o ajuste da constante da
valvula do reator, esta teve que ser ajustada pelo método de tentativa e erro,
ocasionando assim modificacdes nos valores das vazdes Qi, Q2 e Qz, de forma que
a altura de liquido no interior do reator permanecesse entre 0 e 7 cm. Dessa forma o
modelo proposto teve que ser adaptado a realidade experimental.

Observando os resultados obtidos no presente estudo verificou-se que o
modelo matematico proposto se mostrou capaz de reproduzir coerentemente a
dindmica real do sistema representado pelo reator de bancada.
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