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Resumo

Este trabalho descreve a analise termodinamica em fase gasosa para a conversao quimica de CO, e H,
em olefinas leves, por meio do emprego da minimiza¢do da energia de Gibbs para as rotas de producdo
mediadas por CO e por metanol. Avaliaram-se os efeitos de variaveis-chave do processo, como pressao,
temperatura e razao molar de alimentagao H,:CO_, sobre a conversdo do CO, e a seletividade dos
produtos. O simulador comercial de processos Aspen Plus V1o foi utilizado.

Estudos preliminares indicam favorecimento termodinamico acentuado de compostos saturados no
meio, como o metano, o que impede a observacdo do comportamento das olefinas. Para permitir a
obtencdo de conclusdes quanto a formagdo dos compostos de interesse, aplicaram-se as hipoteses de que
0s compostos saturados sobressalentes teriam seletividade limitada com base em dados experimentais.
Obtiveram se como principais resultados das analises:

e Aproducdo de olefinas leves é favorecida em temperaturas intermediarias, proximas a regido de
conversao minima de CO, . Baixas temperaturas favorecem a formagao de olefinas mais pesadas,
enquanto altas temperaturas favorecem a formacdo de CO;

e Aumentar a pressao pode suavizar o ponto de conversdo minima (um vale suave), indicando sua
potencial vantagem para o processo. A conversdo de CO, é fortemente afetada pela relagao molar
H,:CO,, o que implica que uma maior entrada de hidrogénio pode aumentar os rendimentos da
reagao;

¢ As analises das rotas de produ¢do mediadas por CO e por metanol apresentam comportamentos
similares quanto a conversdo do CO, e seletividade aos produtos da reagdo. Possivelmente, o
catalisador escolhido sera o determinante para o favorecimento de uma rota em relagdo a outra;

e Considerando esses parametros-chave, um intervalo apropriado de condi¢des de operagdo para
estudos futuros pode ser determinado. Objetivando otimizagdo para seletividade a olefinas leves,
a analise sugere uma condicdo 6tima a 385 °C, 14 bar e uma razdo molar de alimentagao de 4:1.

Este estudo providencia um direcionamento para futuras investigages (experimentais e computacionais)
da cinética de conversdo de olefinas a partir do CO2 e esta sujeita a limita¢des devido as hipoteses de
restricdo de formacdo de compostos saturados e da reagdo apenas em fase gasosa.
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