
Simuladores de Processo

Reatores



Reatores

Os simuladores de processos mais comuns, apresentam
tipos diferentes de reatores, que devem ser utilizados
dependendo do problema em questão. Os tipos de
reatores mais comuns nos simuladores são os reatores
de conversão, de equilíbrio, de Gibbs, CSTR e PFR.

A seguir serão apresentados exemplos ilustrativos da
simulação desses reatores no simulador de processos
DWSIM.



Reatores

Reator de Equilíbrio

Considere a reação de esterificação entre o etanol e o ácido acético:

CH3COOH + C2H5OH CH3COOC2H5+ H2O

A + B  C + D

Considere que uma corrente de 1 mol/s a 353.15 k e 200kPa, contendo 50%
(molar) de etanol, 40% (molar) de ácido acético e 10% (molar) de água.
Estime a fração molar de acetato de etila e a conversão do ácido acético no
equilíbrio utilizando o reator de equilíbrio, sendo a constante de Equilíbrio (K)
calculada a partir das atividades (a) dos componentes na fase líquida no
equilíbrio:

𝐾 =
𝑎𝐶 ∙ 𝑎𝐷
𝑎𝐴 ∙ 𝑎𝐵



Reatores

Reator de Equilíbrio 

Abra o DWSIM e insira os componentes (ethanol, acetic acid, ethyl acetate e water), 
clique em [Next] e adicione o pacote termodinâmico NRTL e clique em [Next].



Reatores

Reator de Equilíbrio

Escolha o sistemas de unidades (SI) e clique em [Finish] .



Reatores

Reator de Equilíbrio

Antes de iniciar a construção do diagrama de fluxo, deve-se criar o pacote de reações
a ser utilizado no reator, no caso do CSTR o pacote deve conter a reações tipo cinética.

Para acessar as configurações gerais a serem consideradas na simulação deve-se clicar
em [Edit] e selecionar a opção [Simulation settings].



Reatores

Reator de Equilíbrio

Escolha a aba [Reactions] e, se desejar, edite o Default Set e clique em [OK] (obs. 
Todas as reações que você criar irão automaticamente para esse conjunto padrão, 
caso sejam criadas reações que não sejam utilizadas nesse conjunto, elas devem ser 
retiradas).



Reatores

Reator de Equilíbrio

Em Chemical Reactions, clique em (+) e selecione clicando em [Equilibrium].

Em Identification você pode editar o nome e a descrição para a reação.



Reatores

Reator de Equilíbrio

Selecione os componentes envolvidos na reação (em Include). Indique o componente
base (BC, ácido acético neste caso). Coloque os coeficientes estequiométricos (valores
negativos para reagentes e positivos para produtos).



Reatores

Reator de Equilíbrio

Adicione os parâmetros de equilíbrio da reação, que neste caso utilizou como base
para o cálculo as atividades na fase líquida, cuja constante foi estimada para o
intervalo de temperaturas entre 333,15 K e 373,15 K. Clique em [OK].



Reatores

Reator de Equilíbrio

Arraste para o diagrama de fluxo e configure uma corrente de alimentação de 1 mol/s
a 353.15 k e 200kPa, com frações molares de 0.5 de etanol, 0.4 de ácido acético e 0.1
de água.



Reatores

Reator de Equilíbrio

Arraste um reator de equilíbrio (isotérmico) e configure como mostrado na figura.



Reatores

Reator de Equilíbrio

Verifique os resultados de conversão (no reator de equilíbrio) e as frações molares na
saída de líquido.

Reator                                                              Saída de Líquido (L)



Reatores

Reator de Gibbs

Vamos agora utilizar o reator
de Gibbs para comparar a
resposta no equilíbrio.

Primeiramente clone a
corrente de alimentação F
(clicando com o botão direito
do mouse sobre a corrente F).
Arraste um reator de Gibbs
(isotérmico) e configure para
calcular a extensão da reação
(calculate reaction extents).

Note que o reator não
converge para uma resposta,
devendo ser fornecida uma
condição inicial.



Reatores

Reator de Gibbs

No reator, em Calculation Parameters configure a estimativa inicial a partir dos valores
inicialmente apresentado nas saídas criadas.

Selecione os componentes:

Em initial estimates selecione [Copy from outlet liquid stream] 



Reatores

Reator de Gibbs

Clique com o botão direito do mouse sobre o reator de Gibbs e selecione
[Recalculate]. Observe que F (2) está azul antes de clicar em Recalculate, caso ela
esteja vermelha, basta clicar com o botão direito do mouse sobre a corrente e em
[Recalculate], depois é só seguir para o recálculo do reator de Gibbs. O resultado
esperado é apresentado na figura da direita.



Reatores

Reator de Gibbs

Verifique os resultados de conversão (no reator Gibbs) e as frações molares na saída de
líquido.

Reator de Gibbs                                                Saída de Líquido (LG)

Obs. Os resultados para o reator de Gibbs e de Equilíbrio são idênticos, como esperado para 
este caso



Reatores

Reator de Conversão

Utilizando como base a conversão do equilíbrio (40.6% em ácido acético) vamos agora
configurar um reator de conversão com uma conversão de ácido acético de 40%, ou
seja, 0.6% inferior àquela do equilíbrio. Para isso deve-se criar um novo (clicando em
(+) no Reactions Sets) conjunto de reações com a reação de conversão. Clique em OK.



Reatores

Reator de Conversão

Clique em (+) em Chemical reactions e selecione [Conversion] para configurar uma
reação de conversão .



Reatores

Reator de Conversão

Clique em (+) em
Chemical reactions e
selecione
[Conversion] para
configurar uma
reação de conversão
(reação em fase
líquida, com 40% de
conversão com
relação ao ácido
acético).



Reatores

Reator de Conversão

No reaction set, selecione o conjunto para os reatores de equilíbrio e retire a seleção
da reação de conversão. Clique em OK.



Reatores

Reator de Conversão

No reaction set, selecione o conjunto para o reator de conversão e adicione (+) a
reação de conversão. Clique em OK.



Reatores

Reator de Conversão

Clone a corrente de alimentação de um dos reatores de equilíbrio, arraste e configure
um reator de conversão.



Reatores

Reator de Conversão

Verifique os resultados de conversão (no reator de conversão) e as frações molares na
saída de líquido.

Reator de conversão                                          Saída de Líquido (LC)

Obs. Quando a conversão de um determinado reator de uma planta (CSTR ou PFR) for
conhecida pode-se utilizar um reator de conversão para representá-lo, por se tratar de
um reator mais simples de configurar e, também, com melhor convergência. Porém, o
reator de conversão possui a desvantagem de não fornecer informações sobre as
dimensões do reator.



Reatores

Reator CSTR

Vamos agora considerar que deseja-se estimar o volume de um reator contínuo de
mistura perfeita (CSTR), desprezando a massa de catalisador utilizada no processo,
para que se tenha uma conversão de 40% do ácido acético (fração molar de ácido
acético na saída igual a 0,24). Considere as cinéticas de ordem direta (rdo) e reversa
(rro) apresentada nas equações:

𝑟𝑑𝑜 = 𝑘1 𝐴 [𝐵]
𝑟𝑟𝑜 = 𝑘2 𝐶 [𝐷]

As constantes cinéticas (k1 e k2) são obtidas a partir da equação de Arrhenius:

𝑘1 = 𝐴𝑒
−𝐸
𝑅𝑇

𝑘2 = 𝐴′𝑒
−𝐸′
𝑅𝑇

Os valores estimados para as constantes cinéticas, para as concentrações em mol/cm³ 
e as velocidades em cm³/(mol s) são:

A = 46617 cm³/(mol s) , A’ = 11713, E = E’ = 84878 J/mol

Em Identification você pode editar o nome e a descrição para a reação.



Reatores

Reator CSTR

Em Reactions Set, clique em (+) e configure. Clique em [OK].

Em Chemical Reactions, clique em (+) e selecione clicando em [Kinetic].



Reatores

Reator CSTR

Em Identification você pode editar o nome e a descrição para a reação.



Reatores

Reator CSTR

Selecione os componentes envolvidos na reação (em Include). Indique o componente
base (BC, ácido acético neste caso). Coloque os coeficientes estequiométricos e
indique a ordem das reações direta (DO) e reversa (RO) com relação a cada
componente.

𝑟𝑑𝑜 = 𝑘1 𝐴 [𝐵]
𝑟𝑟𝑜 = 𝑘2 𝐶 [𝐷]



Reatores

Reator CSTR

Adicione os parâmetros da cinética de reação, que neste caso utilizou como base para
o cálculo da velocidade as concentrações na fase líquida, cujas constantes foram
estimadas pela literatura citada na descrição do problema para o intervalo de
temperaturas entre 33315 K e 373,15 K e considerando unidades de concentração em
mol/cm³, de velocidade em mol/[cm³ s] e de energia de ativação em J/mol.



Reatores

Reator CSTR

Desative a reação cinética do conjunto de reações dos reatores de equilíbrio. Clique
em [OK].



Reatores

Reator CSTR

Insira (+) a reação cinética no Reaction set editor criado para os reatores CSTR e PFR.



Reatores

Reator CSTR

Clone uma das correntes de
alimentação já utilizadas,
recalcule a corrente (clique
com o botão direito do
mouse sobre a mesma) e
arraste e configure um CSTR
(inicialmente de 1m³) no
diagrama de fluxo (despreze
a quantidade de catalisador).
Observe que para 1 m³ a
conversão de ácido acético
foi maior que 40%. Pode-se
fazer uma análise de
sensibilidade da conversão
para o volume do reator
variando entre 0.001 m³ e
1 m³ para se ter uma boa
estimativa inicial do volume
do reator.



Reatores

Reator CSTR

Clique em [Optimization] e Selecione [Sensitivity Analysis]. Em [Sensitivity Studies]
clique em [New].

Escolha como variável independente o volume do CSTR e configure.



Reatores

Reator CSTR

Adicione (+) como variável dependente a conversão do ácido acético no CSTR.



Reatores

Reator CSTR

Em Results Clique em [Start Sensitivity Analysis], verifique os resultados na Tabela e no
Chart. Observe que a conversão de 40% é obtida no intervalo entre 0.57 e 0.64 m³.



Reatores

Reator CSTR

Antes de calcular o
volume do reator,
pode-se primeiro
modificar o volume
para um valor mais
próximo daquele a
ser obtido, por
exemplo 0.6 m³,
pois a função de
ajuste partirá desse
valor.



Reatores

Reator CSTR

Pode-se agora adicionar
um ajuste ao diagrama
de fluxo para ajustar a
conversão desejada do
ácido acético (variável
controlada, set point =
40%) ao volume do
reator (variável
manipulada). Como
sabe-se que este
volume encontra-se
entre 0,57 e 0.64 m³
pode-se utilizar o
método Brent e uma
tolerância de 0,001.



Reatores

Reator CSTR

Clicando em Open
Adjust Control Panel e
escolhendo 100
iterações consegue-se
ajustar o volume do
reator.



Reatores

Reator CSTR

Pode-se verificar no resultado um volume para o CSTR de aproximadamente 0.614 m³.
Para fixar esse volume para o reator basta desativar o ajuste clicando com o botão
direito do mouse sobre ele.



Reatores

Reator PFR

Para o mesmo problema, estime o volume e o comprimento de um reator tubular de
fluxo pistonado (PFR) para 40% de conversão em ácido acético. Considere o diâmetro
interno do reator de 0,25 m, a quantidade de catalisador desprezível e que na entrada
do reator a pressão seja de 500 kPa (para evitar erros na simulação devido a perda de
carga).

Para um diâmetro (D) de 0.25 m, a relação entre o comprimento (L) e o volume (V) do 
reator será:

𝐿 =
4𝑉

𝜋𝐷2
=

4

𝜋 ∗ 0.252
𝑉 = 20,37𝑉

Esse relação deve ser considerada sempre que possível na simulação.



Reatores

Reator PFR

Clone uma das
alimentações dos
outros reatores,
altere a pressão
para 500 kPa
arraste e configure
um PFR no
diagrama de fluxo.
Sugere-se
inicialmente um
volume de 0.5 m³ e
um comprimento
de 10,185 m.

Como resultado
observa-se uma
conversão maior
que 40% para o
ácido acético.



Reatores

Reator PFR

Faça uma análise de sensibilidade para obter uma boa estimativa inicial do volume do
PFR para uma conversão de 40% do ácido acético (mantenha o comprimento em 10 m
e considere o volume do reator entre 0.3 e 0.5m³).

Clique em New:

Var. Independente:

Var. Dependente:  



Reatores

Reator PFR

Resultados da análise de sensibilidade, volume do PFR entre 0.35 e 0.37.



Reatores

Reator PFR

Colocando um volume de 0.36 e um
comprimento de 7,3 m. Observa-se
que foi obtida uma conversão de
aproximadamente 40 % do ácido
acético, tornando desnecessário
tentar melhorar a precisão na busca
por um valor mais próximo.


