Lista 5

1- Xileno tem três isômeros principais: m-xileno, o-xileno e p-xileno. Quando o-xileno é passado sobre um catalisador, as seguintes reações são observadas.
A alimentação para o reator PBR é equimolar para m-xileno e o-xileno. Para uma vazão total de alimentação de 2 mol/min e para as condições de reações dadas a seguir, faça um gráfico de temperatura e das vazões molares de cada espécie em função da massa do catalisador, até a massa de 100 kg.
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a- Encontre a menor concentração de o-xileno atingido no reator
b- Encontre a maior concentração de m-xileno atingido no reator
c- Encontre a concentração máxima de o-xileno no reator
d- Repita os itens de (a) a (c) para uma alimentação pura de o-xileno 
Dados: CpA = CpB = CpC = 100 J/ mol K; Hº1 = -1800 J/mol de 0-xileno; Hº3 = -1100 J/mol de o-xilino; k1 =  L/(kg cat min); k2 = k1/Kc; k3 =  L/(kg cat min); Kc=; T0= 330 K; Ta = 500 K; W = 100 kg; CT0 = 2 mol/L; Ua/b = 16 J/(kg cat min ºC)
R: a- 0,568 mol/L; b- 1,253 mol/|L; c- 1 mol/L; d- 0,638; 1,09 e 2 mol/L, respectivamente 

2- A reação A + B  C é conduzida adiabaticamente em um reator batelada a volume constante. A lei de velocidade é .
Faça um gráfico de conversão, da temperatura e das concentrações das espécies reagentes em função do tempo.
Dado: CpA = CpB = 25 J/ mol K; Cpc = 40 J/ mol K; k1 = 0,002 s-1 a 373 K;  k2 = 0,00003 s-1 a 373 K; Hº = -40 KJ/mol de A; T0 = 100ºC;  Ea1 = 100 kJ/mol; Ea2 = 150 kJ/mol; CA0 = 0,1 mol/L;  CB0 = 0,125 mol/L

3- A reação de primeira ordem A + B  C + D possui velocidade específica igual a ln(k) = 2 – 260/T (T dado em kelvin e k em s-1). Salienta-se que a reação é de primeira ordem em relação a A e de ordem zero em relação a B. Sabendo-se que a vazão de alimentação é de 400 kmol/h (com quantidades equimolares de A e B) e que o reator consiste de 10 tubos, associados em paralelo, de 0,15 m3 cada. A temperatura de entrada em todos os casos é de 500 K, não podendo ultrapassar 700 K. Considere os casos:
Caso 1- O reator é operado adiabaticamente
Caso 2- O reator é circundado por um trocador de calor, em que o coeficiente de transferência de calor (U) é de 100 J/(m2 s K), a temperatura do meio de resfriamento (Ta) é constante e igual a 400 K e a área de transferência de calor por unidade de volume de tubo é 100 m-1.
Caso 3- O trocador de calor do caso 2 tem agora um meio de aquecimento com temperatura variável. Ar será utilizado em cocorrente, entrando numa temperatura de 400 K e com vazão molar de 29 mol/s. O calor específico do ar é de 34,5 J/ mol k 
Caso 4- O trocador de calor do caso 2 tem agora um meio de aquecimento com temperatura variável. Ar será utilizado em contracorrente, entrando numa temperatura de 400 K e com vazão molar de 29 mol/s. O calor específico do ar é de 34,5 J/ mol k 
Dados: CpA = 150 J/ mol K; CpB = 75 J/ mol K; CpC = 125 J/ mol K; CpD = 115 J/ mol K; HoA = -150000 J/mol;  HoB = -300000 J/mol; HoC = -500000 J/mol; HoD = -50000 J/mol

4- um reator em batelada, usado para produzir nitroanilina a partir de amônia com o-nitroclorobenzeno, era operado com 1/3 da capacidade. A reação era conduzida a 175ºC e 500 psi. A temperatura da água de refrigeração do trocador de calor é de 25ºC, mantida ao longo do trocador. Sempre que o trocador falhava os técnicos conseguiam restaurar a operação em cerca de 10 min. 
As seguintes alterações foram feitas:
· O reator foi carregado com 9.044 kmol de A, 33 kmol de B e 103,7 kmol de água. Normalmente o reator era carregado com 3,17 kmol de A, 43 km de B e 103,6 kmol de água.
· Após 12 h do início da reação, a refrigeração falhou por cerca de 10 min. O mesmo já havia acontecido com 1/3 de carga, mas nada havia acontecido.
Faça os cálculos necessários e determine se o reator explodirá. 
Dados:

5- A reação A + B  C + D ocorre em um reator semibatelada. Uma solução 1,5 mol/L de A é alimentada numa vazão de 0,1 mol/min em um volume de 1500 L de uma solução 0,75 mol/L de B. A reação é elementar e ocorre isotermicamente, sendo a velocidade específica igual a 5,1 L/(mol h). A capacidade do reator é de 2500 L. Considere a massa específica constante. Faça um gráfico de conversão, velocidade de reação, de concentração dos reagentes e dos produtos e do número de mols de C formados em função do tempo.

6- As reações:


Com  e , respectivamente, ocorrem em um reator em batelada.
a) Faça o gráfico da conversão e das concentrações de A, D e U em função do tempo. Quando a concentração de D é maximizada?
b) Quando ocorre concentração máxima de U?
c) Quais as concentrações de equilíbrio?
Dado: min-1; min-1,  mol/L; ; 

7- A reação elementar em fase líquida

Ocorre em um reator em batelada de 500 L. A concentração inicial de A é de 1,6 mol/L. O produto desejado é o B. 
Dado: k1 = 0,4 h-1 e k2 = 0,01 h-1; ambos a 100°C.
a) Faça um gráfico das concentrações em função do tempo.
b) Considere que a primeira reação seja reversível com k-1 = 0,3 h-1. Faça um gráfico das concentrações em função do tempo.
c) Faça um gráfico das concentrações  em função do tempo se ambas as reações forem reversíveis (k-2 = 0,005 h-1)
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