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Modelagem rigorosa de um reator de leito fixo para conversão de Ácido Esteárico em derivados de Diesel
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RESUMO

Com o aumento da demanda energética e os riscos ambientais causados pela emissão por combustíveis fósseis, novas tecnologias voltadas ao setor de biocombustíveis vêm sendo desenvolvidas. Nesse contexto, os óleos vegetais mostram-se como principais matérias-primas. Dentre todos os compostos encontrados nos óleos vegetais, o Ácido Esteárico (C18:0) é um dos compostos mais promissores para obtenção de Octadecano (C17H36) e Heptadecano (C18H38), que são hidrocarbonetos que compõem o Diesel. Estudos realizados por Pedroza e colaboradores (2022) mostram que a obtenção de C17H36 e C18H38 a partir do C18:0 é realizado por reação de Hidrodesoxigenação (HDO) a 300ºC e 50 bar por 180 minutos, cuja cinética segue o modelo de Langmuir-Hinshelwood com adsorção não competitiva de Hidrogênio não-dissociado (LH-C-ND) num modelo termodinâmico de Peng-Robinson. Frente a isso, foi motivada a realização da modelagem de um reator de leito de fixo (PBR) para fabricação de componentes de Diesel. O balanço de massa do PBR foi realizado a partir da segunda lei de Fick para coordenadas cilíndricas em estado transiente nas condições definidas anteriormente (), partindo de uma concentração inicial de C18:0 de 132,58 mol/m³. A modelagem do reator PBR foi elaborada em linguagem de programação Python, na qual foi aplicado o Método dos Volumes Finitos para solucionar as Equações Diferenciais Parciais formuladas () e plotagem de uma superfície de resposta para avaliação do consumo de C18:0 e geração de C17H34 e C18H38 em função do tempo e comprimento do PBR. O balanço de energia em estado transiente do PBR foi realizado desconsiderando o trabalho externo (Ws) em virtude da sua inexistência no processo (). A determinação dos termos da Equação Diferencial Ordinária foi realizada a partir de dados de correlação de viscosidade, condutividade térmica, capacidade calorífica e fator de compressibilidade das substâncias envolvidas na reação de HDO e solucionada pelo Método de Runge-Kutta de 4ª ordem, sendo assim definido o perfil de temperatura em função do comprimento do tubo. Os resultados do balanço de massa mostraram a formação de ~104,71 mol/m³ de C17H34 e ~37,51 mol/m³ C18H38, enquanto os resultados do balanço de energia mostraram uma temperatura de ~750,0 °C. Com base nos resultados obtidos, a modelagem rigorosa do PBR evidenciou a conversão do C18:0 em C17H34 e C18H38, fortalecendo a independência de combustíveis fósseis e contribuindo para transição e demanda energética mundial.
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