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A modelagem matematica de reatores quimicos é fundamental para prever o comportamento
das reacoes e otimizar processos industriais. Este estudo utiliza o método de Runge-Kutta de 4°
ordem (RK4) para resolver equagbes diferenciais ordinarias (EDOs) associadas a reatores quimicos
através de equagoes que descrevem os parametros envolvidos no comportamento de um reator.

O modelo computacional partiu de equagoes diferenciais baseadas nos principios da conservagao
de massa e energia, juntamente com as expressoes cinéticas da taxa de reacao e suas respectivas
relagoes estequiométricas. Assim, considerando o balango de massa para um reator tubular de
fluxo continuo em estado estacionario, tem-se [2]:

X
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Onde X é a conversdo, ry é a taxa de reagdo e Fyo ¢ o fluxo molar inicial. O balango de
energia, por sua vez, considera o efeito térmico da reacdo e, por meio dele, pode-se determinar a
temperatura em um determinado ponto de um reator tubular adiabatico em funcao da conversao,
como se segue [2]:
X[*AH%xTR] +T020iCPi + XACpTR (2)
>°6,Cp, + XACp
Na equacao acima, —AHfg Tk é a variacdo de entalpia padrao na temperatura T, Cp; € a
capacidade calorifica do reagente i, ACp a variagdo da capacidade calorifica entre produtos e
reagentes. O formato da funcdo — r4(X,T) depende do mecanismo da reagdo e, portanto, tem
uma grande especificidade. Por exemplo, para reacao de isomerizagido do butano, tem-se [2]:
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Onde C4 é a concentracao do reagente, T' é a temperatura, kg é a constante da taxa de reagao
na temperatura Ty e K. é a constante de equilibrio que descreve a reversibilidade da reagao.

Essas equagoes podem ser relacionadas e solucionadas através da aplicagao do método de Runge-
Kutta de 4° ordem com o auxilio da linguagem de programacao Python, permitindo obter solugoes
aproximadas por meio de uma sequéncia de calculos interativos [1]. Os resultados obtidos foram
analisados graficamente, evidenciando a influéncia das varidveis do sistema. Nas figuras 1 e 2,
observa-se a variagao da temperatura 7' e da taxa de reagao r4 com o aumento do volume V,
destacando o efeito do aquecimento na velocidade de reagao. Na figura 3, compara-se a conversao
X e a conversao de equilibrio X, em funcao do volume V', indicando se a reagao esté se aproximando
ou se afastando do equilibrio quimico.
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Figura 1: Comportamento volume (V') vs. temperatura (T"). Fonte: Elaborado pelo autor (2025).
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Figura 2: Comportamento volume (V') vs. tava de reagdo (r4). Fonte: Elaborado pelo autor (2025).
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Figura 3: Comportamento volume (V) vs. conversao (X). Fonte: Elaborado pelo autor (2025).

A anélise dos graficos demonstra que o aumento da temperatura acelera a reagéo e a conversao,
mas, com o avango da conversao, o balango de energia se torna ainda mais crucial pois, se a remocao
de calor for inadequada, o aumento excessivo da temperatura pode reduzir tanto a conversao quanto
a eficiéncia. Essas observagoes destacam a importancia das técnicas numéricas e programagao no
ensino de reatores, aprimorando habilidades de engenharia em nivel de graduacao.
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