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RESUMO - Inserido no escopo do estudo da reacdo de epoxidacao do 6leo de soja, 0
presente projeto visou a simulagdo da mistura entre o 6leo de soja e o acido
performico, reagentes da principal reacdo deste sistema reacional, em milireatores
continuos. Esta mistura foi simulada para um sistema isotérmico a 80 °C. Para isto,
foram adotados dois milireatores com dimensfes semelhantes, porém, diferindo pela
presenca ou auséncia de micromisturadores, no formato de chicanas. Os resultados de
indice de mistura para diferentes vaz6es nos dois milireatores indicam que somente o
escoamento laminar presente nestes sistemas tende a produzir uma mistura eficiente
entre 0s componentes somente para baixas velocidades de alimentagdo dos
componentes. Para maiores valores do nimero de Reynolds, a implementacdo dos
micromisturadores se mostrou necessaria para obtencdo de valores de indice de
mistura muito proximos a 1.

1. INTRODUCAO

Uma das atuais tendéncias em processos industriais esta associada a consolidagdo do uso de
substancias derivadas de fontes renovaveis, em contrapartida a substancias ndo renovaveis. Dentro
deste escopo, 0 ¢leo de soja epoxidado (OSE) tem sido um candidato a substituir ftalatos como
elementos em plastificantes para o policloreto de vinila (PVC), por conta da toxicidade elevada
dos ftalatos (Fenollar et al., 2009).

A reacdo de epoxidacdo do Gleo de soja, em sua maneira mais simplificada, ocorre em um
sistema bifasico liquido, por meio da adicdo de Oleo de soja, perdxido de hidrogénio e um acido
carboxilico. A primeira reacdo principal, em fase aquosa, ocorre entre 0 acido formico e o
peroxido de hidrogénio, gerando o acido performico, que tende a migrar para a fase orgénica por
transferéncia de massa. A segunda reacdo principal, em fase organica, consiste na epoxidacao do
6leo de soja por intermédio do acido performico, sendo obtido o OSE. Além do OSE, esta reacao
tende a gerar produtos indesejados por conta das reaces de abertura do anel oxiranico do OSE, o
que pode ser minimizado pela adicdo de catalisadores seletivos e/ou pelo proporcionamento de
condicOes reacionais adequadas para o sistema, sendo que a primeira op¢ao pode ndo ser vantajosa
econdmica e ambientalmente.
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Conforme destacado por Santana et al. (2019), a denominada Intensificacdo de Processos,
que abrange uma miniaturizacdo de sistemas, € um campo promissor para aplicacdo nos mais
variados processos quimicos. No ambito das reagdes quimicas, sdo utilizados microreatores (ou
milireatores) para proporcionar tal abordagem. As principais vantagens destes dispositivos sdo a
reducdo dos tempos de reacdo e 0 aumento das taxas de transferéncia de calor e de massa (Santana
et al., 2019).

Como uma continuagdo de outro trabalho do Departamento de Engenharia Quimica da
Escola Politécnica da Universidade de Sdo Paulo (De Quadros Jr.; Giudici, 2015), estd sendo
desenvolvido um trabalho que tem por objetivo analisar o comportamento desta reagdo em um
milireator tubular, em contrapartida aos convencionais reatores em batelada utilizados para este
sistema reacional, com o intuito de proporcionar uma alternativa para o aumento da produtividade
do OSE. Dentro deste contexto, 0 presente projeto propde um horizonte, ao se analisar o
comportamento da mistura entre 0 6leo de soja e o acido performico em dois milireatores,
diferenciados pela presenca ou auséncia de chicanas que atuam como micromisturadores. Para
isto, supde-se que a reagdo de formacdo do &cido performico ja ocorre antes de sua alimenta¢do no
milireator e que, dentro do milireator, s ocorre uma mistura entre 0s componentes, a principio.

2. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os modelos CAD foram construidos no Autodesk Inventor, através das dimensdes
apresentadas a seguir, as quais visaram a obtencdo de milireatores com volume aproximado de 37
mL, valor que teve por base o dispositivo utilizado no estudo de He et al. para aplicacdo na reacéo
de epoxidacdo do Oleo de soja. Ambos foram projetados em formato em Y, com comprimento
longitudinal de 164 mm e &rea da se¢do transversal quadrada com 15 mm de lado. No milireator
com chicanas, este possuia 7 chicanas com 1 mm de largura e 12 mm de altura, distribuidas a cada
20 mm ao longo do canal.

Para resolucdo das equacOes diferenciais decorrentes da fluidodinamica deste problema,
utilizou-se o programa Ansys Workbench. Para tanto, foram definidas malhas numéricas de
tamanho entre 0,002 e 0,0025 cm. A qualidade das malhas foi avaliada com base em trés
parametros: skewness, em que sdo recomendados valores entre 0 e 0,5; element quality, em que
sdo recomendados valores proximos a 1; orthogonal quality, em que sdo recomendados valores
proximos a 1. As distribuicBes de tais pardmetros, exemplificadas para o milireator com chicanas,
se encontra na Figura 1, em que se pode ser observado que tais critérios foram atingidos.
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Figura 1 — Histogramas para o milireator com chicanas associados aos parametros:
(a) skewness; (b) element quality; (c) orthogonal quality.
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Para realizacdo das simulacdes, foi necesséria a insercdo de propriedades fisico-quimicas
das substancias em questdo, tais como valores de massa molecular, densidade, viscosidade
dindmica e capacidade calorifica. Tais valores foram estimados com base em De Quadros Jr.
(2015), Ullmann’s (2011) e National Institute of Standards and Technology (2019).

Os resultados das simulacoes referentes a mistura de 6leo de soja e acido performico foram
descritos esquematicamente pela Figura 3, que mostra o perfil da fracdo massica do 0leo de soja
ao longo dos milireatores em diferentes condi¢des para 0 nimero de Reynolds (Re).
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Figura 3 — Perfis para a fracdo massica do 6leo de soja ao longo dos milireatores para diferentes
valores do numero de Reynolds (Re): (a) milireatores sem micromisturadores; (b) milireatores
com micromisturadores.
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Figura 4 — Indice de mistura em funcfo do niimero de Reynolds para os milireatores na auséncia
de micromisturadores (O) e na presenca de micromisturadores (A).

A partir dos resultados das simulac@es acima, pdde ser estimado o o indice de mistura para
cada caso (Figura 4). Tal calculo foi definido pela Equacdo 1, em que o representa o desvio-padréo
da fracdo massica no plano transversal para o final do milireator € omsx € 0 maximo desvio-padrao
da fracdo massica, calculado com base no plano transversal ao contato da alimentagdo dos
componentes.
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3. CONCLUSAO

O presente projeto visou a uma analise preliminar da reagdo de epoxidacdo do 6leo de soja
em milireatores, levando em conta somente a mistura entre 0s componentes da reagdo principal
deste sistema reacional, 0 0leo de soja e o acido perférmico. Esta mistura foi simulada de forma
isotérmica a 80 °C, considerando dois milireatores que diferiam pela presenca ou auséncia de
micromisturadores (chicanas).

Apos as simulacbes levando em conta diferentes velocidades de alimentacdo dos reagentes,
foram determinados os indices de mistura para cada caso, os quais forneceram valores muito
proximos de 1 para todos os casos analisados para o milireator na presenca de chicanas. J& na
auséncia de chicanas, obteve-se indices de mistura proximos a 1 somente para baixas velocidades
de alimentacdo dos componentes. Sendo assim, foi verificada a necessidade de implementacéo de
micromisturadores para melhora da performance da mistura entre o 6leo de soja e o &cido
perférmico.
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