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Introducéo

Olefinas leves, como etileno e propileno, sdo pecas-
chave na industria petroguimica (FATOUREHCHI et
al., 2011). Este estudo se propGe a realizar uma analise
da conversdo de metanol em etileno e propileno em
microrreatores de leito fixo, fazendo uso dos recursos
fornecidos pela fluidodindmica computacional (CFD).

A fluidodindmica computacional (CFD) consiste em um
método eficiente e abrangente para a analise de
fendmenos por meio de simulagdes computacionais.

As simulagdes computacionais foram conduzidas com o
intuito de promover estudos direcionados & busca por
uma alternativa vidvel na producdo de olefinas que ndo
esteja vinculada a dependéncia do petrdleo. O processo
MTO (Methanol to Olefins) cria uma nova rota para
producdo de olefinas leves, como etileno e propileno
(TIAN et al., 2015). Além disso, esta pesquisa se dedica
a andlise da formacdo de coque na desativacdo do
catalisador SAPO-34 (Silicoaluminofosfato sintetizado),
bem como a compreensdo do comportamento do
escoamento, da conversao e das trocas térmicas ao longo
de faixas de tempo e condicGes de operacdo previamente
definidas.

Metodologia

A utilizaggdo do CFD (ANSYS, 2011) requer,
inicialmente, a descricdo dos fendbmenos a partir de
equacdes matematicas. Usualmente, essas equacdes sao
diferenciais parciais, subsequentemente discretizadas. O
dominio do sistema é entdo subdivido em um conjunto
de volumes de controle menores, chamados de
elementos ou células, constituindo a malha. Ao final,
definem-se as condicdes de entrada e nas fronteiras para
a resolucdo numérica do problema (ASHGRIZ e
MOSTAGHIMI, 2002).

Este estudo se baseou em informacdes previamente
validadas por meio da literatura. A modelagem
matematica empregada nas simulag@es, foi baseada em
modelos especificos destinados ao processo MTO
(Methanol to Olefins). O modelo cinético utilizado para
a reacdo do processo MTO foi desenvolvido por Ying et
al (2015) a partir de modelos propostos previamente por
outros autores.

No presente estudo, foram selecionados alguns casos de
operacdo para a andlise das variagbes que afetam a
formac&o de etileno e propileno, a temperatura na saida
do microrreator e o processo de desativacdo do
catalisador SAPO-34 devido a deposi¢do de coque, em
um contexto de estado transiente.

Foram selecionados sete casos para a analise, sendo que
cada um destes casos corresponde a uma condicdo de
operacdo especifica. A descricdo das condicBGes de
operagdo é apresentada na Tabela 1 e Tabela 2:

Tabela 1: Composicdes das correntes de entrada.

CH30OH H20 co CO2 H2
CASO A 0,800 0,200 - -
CASOB 0,800 0,200
CASO C 0,800 0,200 - - -
CASO D COMPLETO 0,231 0,012 0,134 0,076 0,547
CASO D NORMALIZADO 0,950 0,050 - -
CASO E COMPLETO 0,276 0,007 0,043 0,149 0,524

CASO E NORMALIZADO 0,974 0,026

Tabela 2: Temperatura de entrada e parede do microrreator.
Temperatura de Entrada: 553K

CASO A

Temperatura de Parede: 553K

Temperatura de Entrada: 553K
CASOB

Temperatura de Parede: 723K
CASO C Temperatura de Entrada: 698K

Temperatura de Parede: 553K

As simulagbes foram executadas nos computadores
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localizados nas instalagbes do Laboratério de
Automacdo e Controle de Processos Quimicos
(LACPQ) da Universidade Federal de Itajuba.

Resultados e discussao
Analise da Conversao

Analisando os casos D e E completos em relagdo a
conversdo da reacdo, observa-se que apresentam uma
menor conversdo devido a introducdo de um reagente
diluido no microrreator. 1sso resulta em uma reducéo na
formacdo de etileno (Figura 1) e propileno (Figura 2). A
raz&o para essa reducdo reside na baixa concentracéo de
metanol que afeta tanto a taxa de reacdo quanto o
equilibrio térmico. Além disso, a diluicdo do metanol
tem como consequéncia um maior tempo necessario
para que a reagdo atinja a conversao desejada. I1sso pode
influenciar o tempo de residéncia no microrreator, bem
como o0 tamanho necessario do comprimento do
microrreator para acomodar as condi¢des especificas da
reagao.

Nos casos A, B e C, o metanol foi introduzido no
microrreator sob condi¢do de menor dilui¢do. Portanto,
a maior concentracdo de metanol, resulta em uma taxa
de reagdo mais elevada e, como resultado, uma maior
conversdo da reacdo quimica se comparado com 0s
casos D e E completos (Figura 3).

Nos casos D e E normalizados, a alta concentracdo de
metanol na alimentacdo, aumenta a taxa de reacdo e a
conversdo maxima € atingida logo no inicio do
comprimento do reator, contudo, a reagdo ndo se
estabiliza devido as condicGes de operagéo.
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Figura 1: Fracdo massica de etileno na saida do microrreator.
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Figura 2: Fragdo massica de propileno na saida do
microrreator.
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Figura 3: Fracdo massica de metanol na saida do
microrreator.

Anélise da Desativacdo do catalisador SAPO-34

Conforme o coque se acumula na superficie do
catalisador SAPO-34, o catalisador sofre uma
desativacdo gradual. Isso significa que a capacidade do
catalisador de acelerar a reagdo quimica diminui com o
tempo, 0 que requer uma regeneracao ou substitui¢cdo do
SAPO-34.

Dentre os casos A, B e C, atemperatura de parede mais
elevada (Caso B a 723K) favorece a formacdo de coque
em maior quantidade, contribuindo para uma maior
deposicdo no catalisador (Figura 4). Em resumo, o
controle de temperatura do microrreator desempenha um
papel critico na formacdo de coque e na atividade
catalitica do SAPO-34. O caso B, com a temperatura de
parede mais alta, resulta em uma deposicdo de coque
mais significativa e, consequentemente, em uma maior
desativacdo do catalisador.

Nos casos D e E completos, em que a alimentacéo foi
introduzida no microrreator sob a condicdo de maior
diluicdo, foi observada uma diminuicdo na taxa de
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reacdo, como anteriormente mencionado. Essa dilui¢éo
ocasionou uma reacdo mais disseminada ao longo do
comprimento do microrreator. Uma consequéncia
relevante dessa reacdo mais disseminada é a reducdo na
deposigdo de coque sobre o catalisador SAPO-34. Isso
ocorre devido a estreita relagdo entre a formacdo de
coque e a concentracdo do metanol. Quanto mais diluido
se encontra 0 metanol, a reacdo ocorre de forma mais
dispersa e a formacdo de cogue tende a ser reduzida em
comparagdo com reagfes mais concentradas.

Nos casos D e E normalizados, nos quais 0 metanol é
introduzido no microrreator com uma concentracao
elevada, observa-se, de fato, um aumento significativo
na taxa de reacdo. Isso pode ser observado devido a
rapida conversdo do metanol no inicio do comprimento
do reator. A elevada taxa de reagdo nos casos D e E
normalizados pode levar a uma formacéo mais rapida de
coque, resultando em uma desativacdo prematura do
catalisador. Portanto, embora a alta concentracdo de
metanol na alimentacdo acelere a taxa de reacdo e
permita uma rapida conversdo inicial, ela também pode
levar a uma desativagdo mais répida do catalisador
devido a deposi¢do de coque.
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Figura 4: Deposicdo de coque em porcentagem maéssica para
t=1200s".
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Analise da Temperatura no microrreator

Nos casos A e C, a temperatura na saida do microrreator
¢ mantida constantemente em torno de 560K. As curvas
de temperatura exibem tendéncias similares (Figura 5).

! Com excecdo para os casos C (t=870s) e E normalizado
(t=320s) ambos os tempos referentes ao tempo final de
simulag¢do computacional.

Nestes cenarios, a conversdo maxima é alcancada logo
no inicio do comprimento do microrreator.

No caso B, observa-se um pico de temperatura logo no
inicio da reagdo, indicando a predominancia da
temperatura da parede do microrreator durante o
processo (723K). Como resultado, a taxa de reagéo
aumenta, e a maxima conversao € alcangada no inicio do
comprimento do reator. Devido a elevada taxa de
reacdo, o caso B registra a maior conversdo de etileno
entre os casos A, B e C, bem como a maior deposicao de
coque.

Nos casos D e E completos, ocorre uma queda abrupta
da temperatura logo no inicio da reagdo. Sob a condicao
de alimentagdo diluida, a conversdo e a deposi¢do de
cogue no catalisador sdo baixas.

Nos casos D e E normalizados, a temperatura se mantém

constante. No entanto, devido & alta concentracdo de
metanol na alimentacdo, esses cenarios ndo apresentam
estabilidade operacional.
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Figura 5: Temperatura na saida do microrreator.

A razdo etileno/propileno na demanda de mercado
reflete as preferéncias e necessidades dos consumidores
e industrias. Se a demanda por etileno é
significativamente maior do que a demanda por
propileno, isso pode indicar uma preferéncia por
produtos que utilizam etileno como matéria-prima,
como produtos plésticos especificos. Por outro lado,
uma menor razdo pode sugerir uma maior demanda por
produtos que usam propileno como base. Em resumo, a
razdo etileno/propileno na demanda de mercado é uma
métrica importante para entender como as preferéncias
do mercado afetam a demanda por matérias-primas
especificas na industria quimica e petroquimica. Ela
desempenha um papel fundamental na formulagéo de
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estratégias de producdo e investimentos das empresas
nesses setores.

Tabela 3: razo etileno/propileno dos casos estudados para

t=600s.’
C2H4/C3Hs

CASO A 0,652

CASOB 1,110

CASOC 0,475

CASO D COMPLETO 0,347
CASO D NORMALIZADO 0,731
CASO E COMPLETO 0,355
CASO E NORMALIZADO 0,866

Os casos D e E completos se mostram mais adequados
ao atendimento da demanda de mercado que exige uma
maior proporgéo de propileno. Por outro lado, o Caso B
se destaca como a escolha preferencial para satisfazer a
demanda de etileno. O controle térmico do reator é
fundamental para uma selecdo apropriada, jA que 0s
dados da razdo etileno/propileno se mostram distintos
entre 0s casos simulados (Tabela 3).

Conclusodes

Através da modelagem e simulagdo por fluidodinamica
computacional, foi possivel examinar e discutir a
notavel influéncia das condicdes de operacdo no
desempenho do processo MTO. Essas percepc¢des sao
fundamentais para aprimorar e aperfeicoar o referido
processo. Entre os fatores mais notaveis que favorecem
a utilizacdo de simuladores para a analise de processos,
merece destaque a flexibilidade para modificar cenarios
de acordo com as necessidades.

Os casos D e E completos apresentaram conversdes
relativamente baixas tanto para o etileno quanto para o
propileno, quando comparados com 0S outros cenarios
analisados. Caso 0 objetivo seja aumentar a conversao
nesses casos, uma abordagem viadvel seria reduzir a
diluicdo da alimentacéo.

Quanto ao caso B, observou-se uma desativagao intensa
do catalisador SAPO-34. Nesse contexto, uma estratégia
eficaz poderia ser a diluicdo da alimentacdo para que a
reacdo se espalhe ao longo do comprimento do reator, o
gue poderia ajudar a melhorar o desempenho.

No que diz respeito a estabilidade dos casos D e E
normalizados, uma possivel solucdo seria realizar uma

2 A razdo etileno/propileno do caso E Normalizado esta
apresentada para t=320s, Ultimo tempo de simulagdo
computacional para essa condic¢éo.

leve diluigédo na corrente de alimentacéo, a fim de evitar
instabilidades no processo.

Os resultados obtidos nas simulagdes indicam que as
condi¢cbes com alimentacdo mais diluida, tendem a
favorecer a producdo de propileno, uma olefina mais
pesada. Por outro lado, em alimentagdes menos diluidas,
a produgdo de etileno, uma olefina mais leve, é
favorecida. O controle térmico do reator também é
fundamental para uma sele¢éo apropriada.

Por fim, este estudo demonstrou que a modelagem de
microrreatores e a andlise de fluidodindmica
computacional resultam em melhorias substanciais no
desempenho dos sistemas. As conclusdes deste trabalho
proporcionaram insights valiosos sobre o uso de novas
tecnologias na area.
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