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Resumo — A reforma catalitica € um importante processo industrial usado para aumentar o nimero de
octanagem da gasolina e para produzir aromaticos que servem de matéria-prima para a industria petroquimica. Portanto,
0s pontos que justificam a reforma catalitica numa refinaria de petréleo é a necessidade de se transformar parafinas e
naftenos em compostos aromaticos e a produgdo destes que possuem alto valor comercial, tais como benzeno, tolueno e
xileno como insumo da petroquimica. Além da formacdo de aromaticos, a reforma catalitica proporciona, como
subproduto, grande quantidade de hidrogénio. Durante a reforma de nafta, séo reformados principalmente alcanos de
cadeias lineares. Dentre os catalisadores empregados neste processo, a zetlita L vem ganhando destaque devido ao seu
sistema de poros que facilita o acesso de moléculas organicas aos sitios ativos. Portanto, o objetivo deste trabalho
consiste em propor um modelo cinético para a reforma catalitica do n-octano sobre o catalisador 0,7% Pt/L para se obter
informagdes necessérias sobre os pardmetros cinéticos. Assim, foi proposto um modelo cinético para a reagdo baseado
em dados experimentais, no qual foram feitas simplificacdes para facilitar os calculos. O modelo consistiu em uma rede
equacdes diferenciais de 12 ordem irreversiveis, cujos componentes foram agrupados em lumps.
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Abstract — Catalytic reforming is an important industrial process to increase the octane number of gasoline and
to produce aromatics that serve of raw material for the petrochemical industry. Therefore, the points that justify the
catalytic reforming in an oil refinery are the necessity of transforming paraffins and naftenics into aromatics and it’s
production have high commercial value, such as benzene, toluene and xilene to petrochemical. The catalytic reforming
provides, as by-product, great amount of hydrogen. During reforming of nafta, are reformed mainly of linear alkanes
chains. L zeolite comes gaining prominence with catalyst reforming, due to its system of pores that facilitates the access
to active small farms of organic molecules. Therefore, the objective of this work consists of considering a kinetic model
for the catalytic reform of n-octane on catalyst 0.7% Pt/L to get necessary information on the kinetic parameters. Thus,
a kinetic model for the reaction based on experimental data was considered. The model consisted of a net irreversible
differentials equations of order 1, whose components had been grouped in lumps.
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1. Introducéo

As zellitas assumiram a posicdo de catalisadores de suma importancia na inddstria quimica a partir de 1962
(Afonso et al., 2003). Atualmente, uma de suas aplicagdes € como catalisador na reforma de nafta. A reforma catalitica
€ um importante processo industrial usado para aumentar o nimero de octanagem da gasolina e para produzir
aromaticos BTX (Benzeno, Tolueno e Xileno) que servem de matéria-prima para a industria petroquimica (Lee et al.,
1997; Coppens, 1996). A reforma de nafta consiste em rearranjar a estrutura molecular dos seus constituintes sem,
contudo, alterar o nimero de atomos de carbono. A carga € composta basicamente de parafinas, nafténicos e aromaticos
(Pontes, 1997) sendo que as parafinas constituem cerca de 70% dela. No reformador catalitico, os hidrocarbonetos
podem sofrer reacBes de aromatizagdo, desidrociclizacdo, isomerizagdo, hidrogenacdo, desidrogenacdo entre outras,
(Gates, 1979; Coppens, 1996). A elevacdo do indice de octano das naftas pela reforma catalitica € causada,
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principalmente, por reacdes de isomerizacao e pela formacdo de hidrocarbonetos aroméaticos. Embora ocorram reacdes
indesejadas, como hidrélise e hidrocraqueamento. Entdo, cada vez mais se buscam catalisadores mais eficientes e
resistentes a desativacdo. Dentro deste aspecto, a utilizagdo de zeolitas contendo platina como catalisadores na reforma
catalitica de nafta tem se mostrado eficiente, onde a zedlita L vem ganhando destaque. O trabalho tem por objetivo
propor um modelo cinético simplificado que represente a reforma do n-octano sobre o catalisador 0,7% Pt/L.

1.1. Mecanismo Reacional, Modelo Matematico e Simulacao

O mecanismo de uma reagdo € o conjunto de passos elementares e suas combinacfes que conduzem a
formacdo de produtos a partir dos reagentes (Santos, 1990).

Ele deve ser tal que consiga descrever microscopicamente a reacdo a partir do que se observa
macroscopicamente.

O modelo matematico representa a realidade por meio de equagdes matematicas. Neste caso especifico, o
modelo matematico representa os fendmenos que ocorrem numa reacdo através do seu mecanismo. O conceito de
simulacdo esta intrinsecamente ligado ao de modelo. A simulacgdo, assim como a modelagem, pode ser fisica ou utilizar
computadores. A simulagdo fisica consiste em por a prova o0 modelo fisico construido. Enquanto que a simulagdo via
computador utiliza maquinas e/ou circuitos eletrénicos para avaliar a performance do modelo projetado (Silva, 2002).

2. Metodologia

A reagdo de reforma do n-octano sobre o catalisador 0,7% Pt/L foi realizada em um reator de ago, de fluxo
continuo, operando em modo integral, a pressdo atmosférica e a temperatura de reagdo de 500 °C. Uma massa de 180
mg de catalisador foi empregada nos experimentos, que duraram 6 horas. A amostra foi reduzida in situ, a temperatura
de reacéo, sob fluxo continuo de H, (10,7 cm*min) por 2 horas. O n-octano foi conduzido ao meio reacional através da
passagem de gas hidrogénio por um saturador, contendo o reagente mantido a 56,6°C (relagdo molar H,/n-octano =10).
A velocidade espacial (WHSV) empregada nos experimentos foi de 1,5h™. O efluente do reator foi analisado por um
cromatografo Varian STAR 3600 CX, equipamento com coluna capilar PETRO 50 e detector de ionizagdo de chama
(FID). O processamento dos dados foi efetuado em um microcomputador acoplado ao sistema. A identificacdo dos
compostos foi efetuada através de comparacgdo dos cromatogréficos obtidos com um cromatograma de referéncia.

3. Resultados e Discussao

Com base em dados experimentais obtidos da reforma catalitica do n-octano sobre o catalisador 0,7% Pt/L
durante 6 horas de reacdo, foi proposto um modelo cinético. Este modelo levou em consideracdo as seguintes
aproximacdes simplificatdrias: 1) as reacdes sdo irreversiveis; 2) 0 processo ocorre a temperatura constante e presséo de
latm; 3) as concentracBes das espécies intermediarias ndo variam com o tempo, ou seja, consideram-se estados pseudo-
estacionarios; 4) ndo ha desativacao do catalisador.

Devido a formagdo de muitos produtos, onde alguns foram formados em concentragdes muito baixas, no
modelo cinético proposto estes foram agrupados em lumps para facilitar as simulacdes posteriores. O agrupamento foi
feito de acordo com as familias organicas dos compostos.

O mecanismo proposto para a reforma do n-octano baseia-se em reacfes paralelas formando parafinas,
isoparafinas, aromaticos e produtos craqueados. Portanto, 0 esquema reacional adotado para 0 modelo cinético esta
mostrado na Figura 1.
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Figura 1. Esquema reacional da reforma do n-octano sobre o catalisador 0,7% Pt/L.
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Onde, nCg corresponde ao n-octano, P_ a parafinas leves, iP_ a isoparafinas leves, Pp a parafinas pesadas, iPp a
isoparafinas pesadas, O, a olefinas leves, Arg a aromaticos com 6 atomos de carbono, Ar; a aromaticos com 7 carbonos
e Arg a aromaticos com 8 carbonos.

Mas, além das reacGes de reforma do n-octano também foram levadas em consideragdo reacGes paralelas de
isomerizacao das parafinas leves e pesadas como mostrado na Figura 2.
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Figura 2. Reagdes de isomerizag&o.

Portanto, 0 modelo cinético adotado é do tipo:
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4. Concluséo

Para esta primeira etapa do projeto o objetivo foi alcangado, uma vez que se propds um modelo cinético para a
reforma catalitica do n-octano. Assim, o modelo consistiu em um conjunto de equacfes elementares de 12 ordem para
todos os componentes e de ordem zero para o hidrogénio. O agrupamento em lumps foi utilizado, pois alguns
compostos foram formados em concentracBes abaixo de 1% e por se ter um nimero grande de produtos formados. A
segunda etapa do projeto consistird em testar o modelo para calcular os parametros cinéticos e compara-los com 0s
resultados experimentais, onde se espera com isto validar o modelo.
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