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This work presents a scientific review of the mathematical modeling of
chloroform production in a steady-state plug flow reactor. The study is based
on simplifying partial differential equations into ordinary differential
equations, assuming first-order kinetics and no accumulation. The results show
good agreement with experimental data for chloride consumption along the
reactor. However, discrepancies were observed in predicting chloroform
consumption, mainly due to model simplifications, such as neglecting parallel
reactions and complex transport effects. It is concluded that mathematical
modeling is a useful tool for preliminary analysis and process optimization,
despite its limitations.

Introducéao

A producdo de compostos quimicos em escala
industrial estd diretamente associada ao dominio dos
fendbmenos de transporte, da cinética quimica e do projeto
adequado de reatores.! Entre os diversos produtos de
interesse industrial, o cloroformio (CHCL3) destaca-se por
sua ampla aplicagdo como solvente em analises
laboratoriais, além de atuar como intermediario na sintese
de outros compostos relevantes, como o tetracloreto de
carbono e fluidos refrigerantes.? Dessa forma, a
compreensdo dos mecanismos envolvidos em sua producéo
é essencial para garantir eficiéncia, seguranca e viabilidade
econémica nos processos industriais.

Figura 1. Estrutura do Cloroférmio (CHCL3)
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Este trabalho apresenta uma resenha cientifica sobre a modelagem matemética
da produgdo de cloroférmio em reator de fluxo pistonado em regime
estacionario. O estudo baseia-se na simplificacdo de equagBes diferenciais
parciais em equagBes ordinarias, considerando reagdo de primeira ordem e
auséncia de acimulo. Os resultados indicam boa concordancia com dados
experimentais para o consumo de cloreto ao longo do reator. Contudo, foram
observadas discrepancias na previsdo do consumo de cloroférmio, atribuidas
as simplificagcées do modelo, como a desconsideracgdo de reagoes paralelas e
efeitos de transporte mais complexos. Conclui-se que a modelagem
matematica € uma ferramenta Util para analises preliminares e otimizagéo de
processos, apesar de suas limitagdes.
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A producéo de cloroférmio ocorre, majoritariamente,
por meio de reacBes sucessivas de cloracdo de compostos
derivados do metano, envolvendo etapas complexas que
podem gerar diferentes subprodutos dependendo das condi¢Bes
operacionais.® Nesse contexto, fatores como temperatura,
pressdo, tempo de residéncia e configuracdo do reator
influenciam diretamente a conversdo e seletividade do
processo. Assim, a andlise detalhada dessas variaveis torna-se
indispensavel para a otimizacéo do sistema reacional.

Diante dessas complexidades, a modelagem
matematica surge como uma ferramenta fundamental na
engenharia quimica, permitindo a descricdo quantitativa do
comportamento de sistemas reacionais por meio de equagdes
que representam balancos de massa, energia e quantidade de
movimento. A partir desses modelos, torna-se possivel prever
0 desempenho de processos sob diferentes condicdes
operacionais, reduzindo a necessidade de experimentacdo
direta, 0o que implica menor custo e maior seguranca
operacional.*

Além disso, a simulagdo computacional, aliada a
modelagem matemética, possibilita a anélise de cenérios
diversos de forma rapida e eficiente, contribuindo para o
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desenvolvimento e otimizagdo de processos industriais.* No
caso de reatores quimicos, modelos baseados em equacdes
diferenciais sdo amplamente utilizados para descrever
variacOes espaciais e temporais das concentracdes das espécies
envolvidas, sendo os reatores de fluxo pistonado (PFR)
particularmente relevantes devido a sua aplicabilidade em
sistemas gasosos e sua elevada eficiéncia em promover reacées
com altos graus de conversdo.®

Nesse contexto, o trabalho de Guerreiro, H. M. et. al
propde a utilizagdo de um modelo matemético simplificado
para descrever a producdo de cloroférmio em um reator PFR
operando em regime estacionario.* A abordagem consiste na
reducdo de equacBes diferenciais parciais para equacdes
diferenciais ordinérias, facilitando a obtencdo de solucdes
analiticas e a implementacdo computacional. Tal simplificagdo
permite avaliar o comportamento do sistema com menor custo
computacional, a0 mesmo tempo em que mantém uma
representacdo adequada dos fenémenos principais.

Portanto, este trabalho tem como objetivo analisar o
estudo proposto, destacando seus fundamentos tedricos,
metodologia empregada, principais resultados e limitagdes.
Busca-se, assim, compreender a aplicabilidade da modelagem
matematica como ferramenta de andlise e otimizacdo de
processos quimicos, evidenciando suas contribuicdes e
restricdes no contexto da engenharia quimica.

Metodologia

A presente resenha cientifica foi elaborada com base
na andlise de um estudo que aborda a modelagem matemaética
e a simulagdo computacional da produgdo de cloroférmio em
um reator quimico de fluxo pistonado (Plug Flow Reactor —
PFR), operando em regime estacionario.* A metodologia do
trabalho original fundamenta-se na aplicagcdo de principios
classicos da engenharia quimica, especialmente aqueles
relacionados aos balangos de massa, fendmenos de transporte
e cinética das reagdes quimicas.

Figura 2. Esquema de um reator de fluxo pistonado (perfil de
concentracdo ao longo do comprimento). Extraido da
referéncia 4.
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Inicialmente, 0 modelo matematico foi construido a
partir de equacgdes diferenciais parciais (EDPS), que descrevem
0 comportamento das concentragdes das espécies quimicas ao
longo do reator, considerando os efeitos combinados de
conveccdo, difuséo e reagdo. Essas equacdes sdo derivadas do
balanco de massa (Equacdo 1) aplicado a um elemento
diferencial de volume no interior do reator, permitindo
representar a variacao espacial e temporal das propriedades do
sistema.®”’

Entrada — Saida + Geragdo — Consumo = Acumulado (1)

Com o objetivo de simplificar a resolugdo do modelo
e reduzir a complexidade computacional, adotou-se a hipétese
de regime estacionario (Equacdo 2), na qual o termo de
acumulo é desprezado. Essa consideracdo permite a
transformac&o das equacdes diferenciais parciais em equagdes
diferenciais ordinarias (EDOs), facilitando a obtencdo de
solucdes analiticas para o perfil de concentracdo das espécies
ao longo da coordenada axial do reator.*’

k1

o35\ (Dh5) *a
Ca= Cae” 2 ° )

Adicionalmente, foram assumidas algumas hipoteses
simplificadoras, entre as quais destacam-se: comportamento
ideal do escoamento em regime pistonado; auséncia de mistura
axial significativa; reacdo quimica de primeira ordem
dependente de um Unico reagente limitante e negligéncia de
efeitos associados a reacbes paralelas e mecanismos
radicalares. Tais suposi¢cfes sdo comuns em modelagens
iniciais, pois permitem capturar os principais fenébmenos do
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sistema sem comprometer excessivamente a viabilidade da
solucdo.*

Os parametros operacionais utilizados na modelagem,
como temperatura, pressdo, vazdo massica, concentracdo
inicial dos reagentes, velocidade de escoamento e coeficiente
de difusividade, foram obtidos a partir de dados da literatura,
garantindo consisténcia e comparabilidade com estudos
experimentais previamente realizados. Esses pardmetros séo
fundamentais para a resolucdo das equacBes e influenciam
diretamente os perfis de concentracdo e as taxas de reagdo ao
longo do reator.

A solucdo do modelo matematico foi implementada
com o auxilio do software Engineering Equation Solver (EES),
uma ferramenta amplamente utilizada na resolucéo de sistemas
de equacbes ndo lineares e na simulacdo de processos de
engenharia. O uso desse software possibilitou a obtencdo de
resultados gréaficos que representam o comportamento das
espécies quimicas ao longo do reator, permitindo a andlise
qualitativa e quantitativa do sistema.

Por fim, os resultados obtidos por meio da
modelagem foram comparados com dados experimentais
disponiveis na literatura, utilizando-se métricas de erro
percentual para avaliar a precisdo do modelo. Essa etapa é
essencial para validar a aplicabilidade da abordagem proposta,
bem como para identificar possiveis limitagdes decorrentes das
simplificagbes adotadas.

Resultados e discussao

Os resultados obtidos a partir da modelagem
matematica evidenciam que o modelo proposto é capaz de
descrever, de forma consistente, 0 comportamento do consumo
de cloreto ao longo do reator de fluxo pistonado. Observa-se
que a concentracdo do reagente decresce acentuadamente nos
primeiros trechos do reator, indicando uma elevada taxa de
reacdo inicial. Esse comportamento esta de acordo com o
esperado para sistemas reacionais com cinética de primeira
ordem, nos quais a taxa de consumo é proporcional a
concentracdo do reagente, resultando em maior intensidade
reacional nas regides proximas a entrada.*

A comparacdo entre os dados simulados e os
resultados experimentais disponiveis na literatura demonstra
uma boa concordéncia qualitativa no perfil de consumo do
cloreto, especialmente no que se refere a posicao ao longo do
reator onde ocorre seu esgotamento. Tal resultado reforca a
validade da abordagem adotada, indicando que o modelo,

mesmo simplificado, é capaz de capturar os principais
fendmenos associados ao transporte e a reacdo quimica no
sistema.*®

Figura 3. Comparacdo do comportamento do sistema
modelado em estado estacionario (Grafico da modelagem
matematica). Extraido da referéncia 4.

0.0014

0,0012
0.001

0,0008

<L

O 0,0006 \

0.0004 |

0,0002

0 i“» A - 4

0 02 0.4 6 08 1

0,
z [m]

Figura 4. Comparacéo do comportamento do sistema
modelado em estado estacionario (Resultado experimental).
Extraido da referéncia 4.
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Entretanto, ao analisar o comportamento do
cloroférmio, observam-se discrepancias relevantes entre os
resultados simulados e os dados experimentais. O modelo
prevé um consumo mais acentuado desse composto ao longo

do reator, resultando em concentracdes residuais
significativamente inferiores as observadas
experimentalmente. Essa diferenca pode ser atribuida,

principalmente, as simplificagBes inerentes ao modelo

matemaético adotado.*

Dentre as limitacGes, destaca-se a consideracdo de
apenas uma reacdo global de formacdo do cloroformio,
desconsiderando a presenca de reagBes paralelas e
consecutivas que ocorrem no sistema real. Na préatica, o
processo de cloracdo envolve uma rede complexa de reag6es,
incluindo a formacdo de subprodutos como o tetracloreto de
carbono, que consomem o cloroférmio formado e alteram
significativamente o balan¢o global de espécies. A auséncia
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dessa rede reacional no modelo contribui

superestimac&o do consumo do produto.*®

para a

Outro fator relevante diz respeito a representacdo dos
fendmenos de transporte, especialmente a difusdo. O modelo
utiliza valores de difusividade simplificados, o que pode ndo
refletir adequadamente o comportamento real das espécies no
meio reacional, sobretudo em sistemas gasosos com interagdes
multicomponentes.* Pequenas variagGes nesses pardmetros
podem resultar em mudancas significativas nos perfis de
concentracdo, evidenciando a sensibilidade do modelo as
propriedades fisico-quimicas adotadas.

Além disso, 0 modelo assume condi¢des ideais de
escoamento em regime pistonado, negligenciando possiveis
efeitos de dispersdo axial, ndo uniformidades de velocidade e
limitagdes de mistura. Em sistemas reais, tais efeitos podem
influenciar a distribuicdo de concentracdo ao longo do reator,
afetando diretamente as taxas de reacdo e a formacdo de
produtos. A auséncia dessas consideragdes contribui para o
afastamento entre os resultados simulados e experimentais.

A influéncia das condi¢des operacionais também deve
ser destacada. Estudos experimentais indicam que fatores
como pré-mistura dos reagentes e forma de alimentagdo
impactam significativamente o desempenho do reator.*® No
entanto, essas varidveis ndo sdo plenamente incorporadas no
modelo simplificado, limitando sua capacidade de reproduzir
com exatiddo o comportamento do sistema real.

Apesar dessas limitacbes, o modelo apresenta
vantagens importantes, como a simplicidade de implementacéao
e 0 baixo custo computacional. Tais caracteristicas tornam a
abordagem particularmente Gtil em etapas iniciais de andlise e
projeto de processos, permitindo a realizacdo de estudos
paramétricos e a identificacdo de tendéncias de comportamento
do sistema.

De forma geral, os resultados indicam que a
modelagem matematica em regime estacionario é eficaz para
descrever qualitativamente o processo de producdo de
cloroférmio, especialmente no que se refere ao consumo de
reagentes. Contudo, para uma representacdo quantitativa mais
precisa, faz-se necessdria a incorporacdo de maior
complexidade ao modelo, incluindo mdltiplas reaces, efeitos
de transporte mais realistas e validacGes experimentais
adicionais.

Conclusdes

A analise do estudo evidenciou que a modelagem
matematica aplicada a producdo de cloroférmio em reator de
fluxo pistonado constitui uma ferramenta relevante para a
compreensdo do comportamento de sistemas reacionais. O
modelo desenvolvido, baseado na simplificacdo de equac@es
diferenciais e na ado¢do do regime estacionario, mostrou-se
eficiente na descricdo qualitativa do consumo de reagentes,
especialmente do cloreto, apresentando boa concordancia com
dados experimentais disponiveis na literatura.

Entretanto,  foram identificadas  limitagBes
significativas na capacidade do modelo em prever com
precisdo o comportamento do cloroférmio ao longo do reator.
Essas discrepancias estdo diretamente associadas as
simplificacbes adotadas, como a consideragdo de uma Unica
reacdo global, a negligéncia de mecanismos reacionais mais
complexos e a auséncia de efeitos detalhados de transporte e
mistura. Tais fatores evidenciam que, embora o modelo seja
atil para andlises iniciais, sua aplicacdo em predi¢Bes
quantitativas mais rigorosas € limitada.

Apesar disso, destaca-se que a simplicidade do
modelo representa uma vantagem importante, permitindo sua
utilizacdo em estudos preliminares, analises paramétricas e no
ensino de conceitos fundamentais de engenharia quimica. A
abordagem adotada possibilita compreender tendéncias do
sistema com baixo custo computacional, sendo especialmente
atil em contextos académicos.

Por fim, recomenda-se que trabalhos futuros
incorporem maior complexidade ao modelo, incluindo redes
reacionais mais completas, efeitos de difusdo multicomponente
e validagdes experimentais adicionais. Tais aprimoramentos
poderdo ampliar a precisdo e a aplicabilidade da modelagem,
contribuindo de forma mais robusta para o desenvolvimento e
otimizacao de processos industriais.
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