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balanco material com reacao(6es) quimica(s)

e Conservacao de massa total;

e Espécies consumidas e especies produzidas por
meio de uma ou mais reacdes quimicas;

 Estequiometria da(s) reacao(oes) envolvida(s).



proporcdes das massas nas
reacdes quimicas, 1808

el OS CIENTISTAS

PROPORCAO NAS
REACOES QUIMICAS

1

LAVOISIER

DALTON

conservacao de massa, 1789




'_
Adaptado de: Fogler, H.S.
Essentials of Chemical Reaction

Engineering, 15t Ed., Pearson
Education, Inc, 2011.
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aA+bB — cC+dD

os <0 parareagentes (o, =-a;0g=-b)
os >0 paraprodutos (oc =C;0p=d)
o, =0 parainertes ou ndo participantes da reacéo

para as especies RA RB RC
participantes da reacao: — = —

R
—P = constante
Opn O O¢ Op

ﬁ mol/unidade de tempo
r=— kmol/unidade de tempo
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v. As taxas de producdo e de consumo das
espécies participantes de uma reacdo quimica nao
sao independentes, mas proporcionais entre si,
sendo a proporcionalidade dada pelos coeficientes
estequiometricos da reacéao;

v' A variavel r € uma medida da taxa alcancada por
uma reacao dquimica, independentemente da
espécie tomada como referéncia;

v" Nas equacOes de balanco material, r € uma
variavel adicional, intermediaria nos calculos.



balanco molar para a espécie s (estado estacionario)
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conversao ou fracao convertida
de um reagente s

F g — F

X — s,entrada s,saida
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"
reagente limitante

v" Reagente presente em proporcao menor que a
estequiométrica, em relacdo a cada um dos demais
reagentes. Nesse caso, esse reagente podera ser consumido
totalmente antes dos demais;

v’ Para identificar o reagente limitante, impfe-se X=1 e se
define um r, . ..cerisico » P@ra 0 qual o reagente s é totalmente
consumido.

F X

s,entrada’ *s

o -

I =

X —1 r __ " s,entrada
s s,caracteristico

reagente com mMenor I .. .cerisiico — F€agente limitante



v" Quando nao for especificado, a
conversao X, se refere, por convencgao,
ao reagente limitante.



exemplo 1 — reagente limitante e conversao

Um reator € alimentado com uma mistura equimolar das substancias
A, B e C,afimde produzir os compostos D e E, conforme a reacao:

A+2B+32C—->2D+E

Se a conversao no reator € de 50%, calcule as porcentagens molares
de cada espeécie na saida do reator. (Resposta: 28,6% A; 19% B;
23,8% C; 19% D; 9,5% E)



rendimento fracionario de um produto p a
partir de um reagente g
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exemplo 2 — processo com multiplas reactes

Um composto P € produzido a partir de um reagente R conforme a reacio:

2R—-P+W

Por outro lado, esse reagente sofre também uma reacdo paralela de decomposigdo, dando origem ao
subproduto B conforme a reacio:

E—+-B+W

No processo esquematizado na figura a seguir, a alimentacdo consiste de uma parte de inertes I para
11 partes de R em base molar e a razdo de reciclo € ajustada de modo que a fracdo molar de R na
alimentacdo do reator seja 1gual a 0.85. Nessas condigdes, sdo obtidos no estado estacionario. na
planta. 30% de conversdo de K e 80% de rendimento em P a partir de R. O processo € conduzido no
estado estacionario em fase liquida.

R, P 8  _ R
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Y
alimentagdo 1 L e 3 separador
R:TI —/ R08 \l "~y/ R
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Realizar a analise completa do nimero de graus de liberdade para o problema. O processo
esta especificado corretamente?

Determine todas as composicdes desconhecidas. (Resposia: xg1 = 0.9167: xp2 =Yp7=xrs =
0.8462: : xg4=0.25: xg 5 = 0.8376: xp5 = 0.0102)

Determine a conversao do reagente R no reator. (Resposia: 2.94%)

Qual deve ser a alimentacao da planta se o objetivo for produzir 1100 mol/h do produto P?
(Resposta: 6000 mol/h)
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misturador reator separador splitter global
NVCI: 6 NVCI: 7 NVCI: 6 NVCI: 6 NVCI: 7
Reacoes: O Reaclbes: 2 (r;,r,) Reacg0bes: 0 Reac0des: O Reacobes: 2 (ry,r,)
NVEI: 1 NVEI: 1 NVEI: 0 NVEI: 0 NVEI: 0
NBMI: 2 NBMI: 5 NBMI: 3 NBMI: 2 NBMI: 5
NRI: 1 (R1) NRI: O NRI: O NRI: (2-1) X (2-1)=1 NRI: 3 (R1, R2, R3)
NGL: 2 NGL: 3 NGL: 3 NGL: 3 NGL: 1
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"
processo
NVCI: 16
Reacoes: 2 (r,,r,)
NVEI: 1
NBMI: 12 (=2+5+3+2)
NRI: 3 (R1, R2, R3) +1 (splitter)

NGL: 1
R,I
8 = ?
R
2
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"
uma estratégia de solucao

“Quando um navegante ndo sabe a que porto se dirige, nenhum vento € adequado”
Séneca (seéc. 1 d.C.)

- solucao dos balancos globais
escolha da BC (F) (8 equacoes/8 incognitas)

- obtém-se F,, Fg, Fg, Xr 1, Xr 8 (5Xr2=XR7), XB4) 11, I2
‘ solucao do misturador - obtém-se F.. F
(2 equacoes/2 incognitas) 273

solugao do reator - obtém-se Fi, Xg 5, Xps
(3 equacoes/3 incognitas)

‘ solucao do separador Zm
(1 equagao/1 incognita) - obtem-se F;

‘ verificar a solugcao com o splitter (unidade dependente)
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exercicio — reducéao de hematita

Hidrogénio € usado para reduzir 1 tonelada/h de Fe:O3; completamente a ferro metalico conforme
a reacao:

FEQO:.; + BHZ — 2Fe + 3H30

A agua gerada na reacdo € condensada totalmente e hidrogénio ndo reagido € reciclado. A
corrente de alimentacdo de hidrogénio a planta contém 1% de CO, como impureza. a qual é
removida do processo por meio de uma purga. A razdo entre as correntes de reciclo e alimentacio
fresca € 1gual a 5:1 em base molar. Calcular a vazido e a composicdo da corrente de purga de
modo a limitar a concentracdo de CO; na alimentacio do reator em 3.5%. (Resposta: 6.25
kmol/h: fracdo molar de CO,. 0.04)

reciclo

: " ) ) reator condensador
alimentagao alimentagao /
fresca a— 1 ‘ ™ - purga

.‘-U Ei-h___"_h'. | ] / ::.IT}
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reac0es quimicas independentes
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exemplo 3 —reforma a vapor de metano
(balanco por espécie quimica)

Admite-se que as seguintes reac0es ocorram durante a obtencao
de gas de sintese por meio de reforma a vapor de metano em
catalisador de Ni-Al,Og:

CH, + CO, = 2CO + 2H,
CO + H,0 =2 CO, + H,
CH, + H,0 = CO + 3H,

CH, + 2H,0 = CO, + 4H,

O gas de sintese contém todos os compostos. Suponha que um
reformador seja operado de modo a produzir gas de sintese com
proporcao molar H,:CO igual a 2,2 a partir de uma corrente de
alimentacao contendo 50% CH,, 35% H,O e 15% CO, (% molares).
Calcular a composicao do gas de sintese, sabendo-se que o reator
é projetado para converter 80% do metano alimentado. (Resposta:
5,56% CH,; 2,78% H,0; 2,78% CO,; 27,8% CO; 61,1% H,)
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processo de reforma de gas natural e producéo de NH,

_____ | co
l 1 | teformador 2
| reformador | secundario sistema de
9as natyral primario / = 1l A remocao de

€02

‘ + reator
' remocao éi de “shin”
ondoln LU : | de CO
1 |
I

metanador - 5
r-.n conversor

de amonia
)
refrigeracao l
_O compressor
de reciclo

NH3

produzido




manifold system reformador



H,:CO = 2,2
4 )
© ®  cH,
> reformador > H,0
50% CH, \ ) gasde  CO,
35% HZO sintese QO
15% CO, Xena = 0,8 H,
reformador
NVCI: 8 + < +
N° reagdes: 4 (ry,f,r3,r,) CH, +CO; 2C0 + 2H, (ry)
N CO+HO = CO+H, (1)
NRI: 2 CH, +H,0O0s= CO + 3H, (rs)
N° GL: 3
BC: -1 CH, + 2H,0 = CO, +4H, (r,)

N° GL: 2



"
CH,+CO,s 2CO+2H, (r,)
CO+H,0s CO,+H, (r,)
CH,+H,0s CO+3H, (ry)
CH,+2H,0 5 CO, +4H, (r,)

CH, CO, CO H,O

| -1 -1 2 0
matriz

estequiométrica(e;) I, 0 1 -1 -1

rni-1 0 1 -1

-1 1 0 -2

| DO

~ WO N I




-1 -1 2 0 2] + linha 1 pelo 1 1 -2 0 -2
0 1 -1 -1 1] ieneel 11 1
-1 0 1 -1 3 e -1 0 1 -1

_—1 1 0 -2 4_ _—1 1 0 -2 4

11 -2 0 -2 -1 X linha2 +linha 1
Lxlinhalelinnad g 4 9 _q 1 D2 X linha 2 + linhad
I 0 1 -1 -1 E—
02 -2 -2 2
1 O:_l 1 =3 formareduzida escalonada por linhas da
0 1,-1 -1 1 matriz estequiométrica:

0 0 2 linhas independentes —
2 reacoes independentes




possivel subconjunto
de 2 reaclOes
Independentes
equivalente ao
conjunto de reacoes
originais

CO, CO H,0 H,

0 -1 1 -3

1 -1 -1 1

0O 0 O O

0 0 0 0
CO+3H,s CH,+H,0
CO+H,0s CO,+H,

(ry)
(r’,)



H,:CO = 2,2
( A
© ® ch,
> reformador > 1.0
50% CH4 \ y g,és de C02
3500 HzO sintese CO
15% CO, Xena = 0,8 H,

reformador BC adotada: Fcn, =100 mol/h

NVCI: 8

N° reagoes: 2 (r';,r',)

NVEI: 2

NBMI: 5

NRI: 2 CO+3H, s

N° GL: 1 -
=

BC: -1 CO +H,0
N° GL: O



exercicio —isomerizacao de butenos

As reacoOes de isomerizagcao a seguir ocorrem em fase
gasosa e sao catalisadas por alumina. Sob
determinadas condicOes de pressao e temperatura,
obtém-se 60% de conversao de 1-buteno. A
alimentacao do reator consiste em 1-buteno puro e a
corrente de produto contém 25% de cis-2-buteno
(omolar). Calcular a composicdo dos outros
Isomeros. (Resposta: 40% de 1-buteno e 35% de
trans-2-buteno).

1-buteno =2 cis-2-buteno
cis-2-buteno 2 trans-2-buteno
trans-2-buteno 2 1-buteno



balancos por elemento quimico



exemplo 4 —reforma a vapor de metano
(balanco por elemento quimico)

H,:CO =2,2
(" )
® @  cH,
> reformador > H,0
50% CH, \ ) gasde  CO,
35% H,0 sintese  Co

15% CO, Xenwa = 0,8 H,



matriz de
elementos
gquimicos

I

H,0 CO,
0 1
2 0
1 2

O pnp o L




inverter linhas 2 e 3

I

-4 X linhal+Ilinha?2
——
0 1 1 O
1 2 1 O
2 -4 -4 2
=+ linha 3 pelo
3° elemento
da linha 3 (-8)
I

1 0
0 2

0 1

1 1 0
—4 -4 2
2 1 0

-2 X linha2 +Ilinha3

E—

o O -
o - O

1 1 0 |
2 1 0
1 3/4 -1/4]




1 1 0
2 1 0
1 3/4 -1/4

-1 X linha3 +Ilinhal
-2 X linha3 +Ilinha?2

E——

formareduzida escalonada por
linhas da matriz de elementos
gquimicos:

3 linhas independentes —
3 balancos por elemento
gquimico independentes
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50% CH,
35% H,O
15% CO,

reformador

1l ®

gas de

Xcha = 0,8

analise N° GL

sintese

reformador

NVCI: 8
NVEI: 2
NBEI: 3
NRI: 2

N°e GL: 1
BC: -1

N° GL: O

>

H,:CO = 2,2

CH,
H,O
Cco,
CO



@® ©
HN O—C=N —» ¢

H,NT O NH,

AgNCO + NH,CI — (NH,),CO + AgCl

Friedrich Wohler, 1828

e Formacao do carbamato:
Processo 2 NH; + CO5 — HyN-COONH,

Bosch-Meiser « Desidratacdo do carbamato:

HaN-COONH, — (NH5),CO + Ho0
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matriz de elementos quimicos

CO, H,0 NH, (NH,),CO NH,COONH,

0 O 1 1

Z I O O

1

2 1 0 1 2
0 2 3 4 0
0O 0 1 2 2




1
0

1 0 0 1

0 10

-1

0 2 3 4 6

0 01 2 2

-2 X linhal+linha?2

1 0 0 1 1

21 0 1 2

0 2 3 4 6
0 01 2 2

=+ linha 3 pelo
3% elemento

dalinha 3 (3)

1
0

1 0 0 1

0 10

-1

0 0 3 6 6

0 01 2 2

-2 X linha2 +linha3

- O N O
1_1__20
O O «H O
O «d O O
- O O O

<t

(]

e

<

=

o

©

e

<

X

—

|
— O N «
- 7~
O O o o
O «d O O
- O O O




e R

formareduzida escalonada por
O linhas da matriz de elementos
gquimicos:

3 linhas independentes —

- 3 balancos por elemento

0 quimico independentes (C,0,H)



exercicio — queima de gases

Dois gases combustiveis sao misturados e qgueimados com
ar (21% 0O,/79% N,) no queimador de uma caldeira, gerando
um gés de chamine, cuja analise indica 7% CO,, 1% CO, 7%
O, e o restante, N,. Um dos combustiveis contém 80% CH, e
20% N,, enquanto o outro contem 60% CH,, 20% C,H; e 20%
N,. A agua gerada na combustdo e condensada e coletada
em uma corrente a parte. (a) Realizar a analise do numero
de graus de liberdade para esse processo; (b) Calcular a
razao de alimentacédo dos gases alimentados ao queimador;
(c) Calcular a % de excesso de ar.



