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INTRODUCAO

O processo de producao de hidrogénio a
partir de bioetanol consiste em trés
etapas distintas e simultaneas, como
apresentado por Giunta et al. [1].
Inicialmente ocorre uma reagao de
reforma do alcool (formando H,, CO e
CO;); seguida por uma reacao water-
gas shift (reacao do CO com H,O para
maximizar a formagao de H,) e uma
reacao de oxidacao parcial do CO, que é
um produto indesejavel:

C,H,OH — CH, +CO+H, (1)
CO+ H,0 < CO, +H, (2)
CH, +H,0 < CO+3H, (3)

As reacoes (1) e (3) sao endotérmicas e
a reagdo (2) é exotérmica. O processo
global entretanto ¢é endotérmico,
ocorrendo na faixa de 550-800°C. Um
dos catalisadores que possui boa
seletividade para o hidrogénio nessas
condicbes ¢é o de niquel/cobre,
suportado em microesferas de zirconia
(Bergamaschi et al. [2]).

No reator de
exclusivamente a
Segundo Francesconi et al. [3]
normalmente sao  utilizados  dois
reatores adiabdticos para reacdo water-
gas shift, um trabalhando com
temperaturas por volta de 350-500°C e
outro em uma faixa menor de
temperatura variando entre 150-250°C.
Por se tratar de uma reacao exotérmica,
todo o calor produzido por esses
reatores pode ser aproveitado
utilizando-o no aquecimento para a
vaporizagdao da mistura etanol/agua, ou
para o aquecimento do reformador.

shift, ocorre

segunda reacao.
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Finalmente, no reator de oxidagao
parcial, ocorrem as seguintes reagoes:

CO+10, & CO, (4)
H,+10, © H,0 (5)

A reacdo (5) é uma reacdo indesejada,
pois ha consumo de hidrogénio e pode
ser evitada utilizando-se um catalisador
com alta seletividade para a reacao (4).
O processo é considerado exotérmico e
trabalha-se com temperaturas por volta
de 130°C. De modo analogo aos
reatores de water-gas shift, toda a
energia térmica produzida é
reaproveitada no sistema.

Na construcdao do modelo computacional
cada uma destas etapas possui um
algoritmo distinto, que é integrado para
andlise do processo em relacdo ao
balangco material e energético.

OBJETIVO

O presente trabalho tem por finalidade
a construcao de um modelo integrado
do processo utilizando o software
ASPEN PLUS®, visando o projeto de
construcao de equipamentos ou a
otimizagao do processo.

METODOLOGIA

A simulagao foi realizada utilizando-se
reatores estequiométricos para as
reacoes (1) e (4), pois sao reagcdes onde
se deseja alta seletividade. Para as
reagoes (2) e (3) utilizaram-se reatores
de equilibrio (Gibbs) almejando obter a
composicao de equilibrio do sistema. A
reacao (5) foi considerada com baixa
seletividade no  reator COProx,
ocorrendo neste um pequeno consumo
de hidrogénio. = Considerou-se o



reformador trabalhando em uma
temperatura de 550°C, o reator water-
gas-shift de alta temperatura operando
a 250° e o de baixa temperatura a
180°C. A temperatura de operagao do
reator COProx utilizada foi de 130°C
como estipulada por Giunta et al. [1].
Utilizou-se o método de Peng-Robinson

na estimativa de propriedades,
efetuando-se uma analise de
sensitividade da razdo molar de

alimentagdao agua/etanol na composicao

dos produtos, relacionando a
quantidade de hidrogénio produzido
com a guantidade de etanol

alimentando no sistema.
RESULTADOS

Através de diferentes relacbes molares
de alimentacdo Rs, mol de dgua/ mol de
etanol, mantendo-se constantes as
temperaturas de operagao, analisou-se
a conversdao de etanol a hidrogénio
através da razdo molar de produto, ou
seja, mol de hidrogénio produzido por
‘mol de etanol alimentado no reformador
Rp.
Na tentativa de obtencao de dados para
comparagao com dados obtidos por
outros autores, variou-se a razao de
alimentacdao R, de 1 até 20. Na figura 1
apresenta-se a variagao de Rp em
relagao a Ra.
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Figura 1 - Variagcao da razao molar de
produto em funcdo da razao de
alimentacao.
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CONCLUSOES

Os resultados sdao coerentes com dados
publicados por outros autores
(Francesconi et al.),[3], observando-se
que o comportamento do grafico,
mostrado pela figura 1, segue o
comportamento esperado. Em outras
palavras, a razao molar de agua/etanol
aumenta proporcionalmente a
quantidade de hidrogénio produzido,
sendo esta limitada por uma razdao
otima.

A partir de uma razao de alimentacao, a
razao de produto torna-se constante,
sendo que o comportamento esperado
era um acréscimo, menos acentuado do
que a variacdo observada para uma

variagdo em raz0es menores de
alimentagdo, e ndao uma constancia.
Essa alteracdo pode ser devida as

temperaturas adotadas, que diferem
das utilizadas por outros autores, ou
ainda ao sistema de aquecimento dos
reatores, através do uso de trocadores
de calor em série, que reaproveitam a
energia liberada nos reatores onde
ocorrem reacbes exotérmicas.
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