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REQUISITOS (Disciplinas pré ou cé-requisitos, n. de créditos, outros):

OBJETIVOS DA DISCIPLINA (Ao final do curso o aluno sera capaz de:)

Determinar uma equag@o de taxa e mecanismo de reac@o a partir de dados experimentais. Compreender,
analisar e aplicar os fundamentos de catdlise; conhecer os fundamentos dos principais métodos de
caracterizacdo e preparacdo de catalisadores

EMENTA DO PROGRAMA:

- Introdugdo a cinética quimica, revisdo dos aspectos matematicos
- Determinacio das equagdes da taxa para reacdes homogéneas

- Mecanismos de reagcao

- Introdugdo a catdlise hmogénea e heterogénea

- Adsorcéo

- Taxa de reacdo e modelos Cinéticos para reacdes Cataliticas

- Manufatura e preparacdo de catalisadores

- Teste e caracterizaco fisica de catalisadores

- Processos de Transporte com reacdo catalisadas por s6lidos
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DESCRICAO DO PROGRAMA:

1 — Introducao a Cinética Quimica
¢ Introducdo
Conceitos basicos

2 — Determinagdo das equagdes da taxa para reacdes homogéneas
¢ Introducgdo

Classificacao das reacoes

Defini¢ao de taxa de reacdo

Ordem e molecularidade

Modelos cinéticos de reacdo homogénea

Determinacao da taxa de reagdo: Medidas experimentais
Interpretac@o de dados cinéticos

- Método diferencial

- Método integral

Simulacdo computacional de modelos cinéticos

Métodos numéricos aplicados ao tratamento de dados cinéticos
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— Mecanismos de reacdo
Introdugdo
Hipdteses para construgc@o de mecanismos de reagdo
Interpretagdo molecular do fendmeno de reagdo

4 — Determinag¢do de taxas para reagdes miltiplas
e Reacdes reversiveis

e Reacdes paralelas e em série

® Reacdes em cadeia

Reagdes de polimerizagao

5 — Introducdo a Catdlise

¢ Introdugdo e conceitos basicos

Catalisadores heterogéneos industriais

Defini¢des: Catalisador, Atividade catalitica, Seletividade catalitica, Catalisador negativo, Catalise
hetero-homogénea, Sitios, Numero de turnover, Funcionabilidade, Desativagdo catalitica

e Aspectos termodindmicos e energéticos

Classificacao e selecao de catalisadores

Catalisadores homogéneos

6 — Adsor¢ao

e (aracterizagdo do tipo de sor¢do

- Efeitos térmicos

- Taxa de adsorcao

- Efeito da temperatura na quantidade adsorvida
- Extensao da adsorcao

- Reversibilidade

- Especificidade

Isotermas de adsorcao fisica

Calor de adsorcao




Modelos para isotermas de adsor¢ao
- Isoterma de Langmuir

- Isoterma de Freundlich

- Isoterma de Temkin

Quimissorcdo

7 — Taxa de Reacdo e Modelos Cinéticos para Reacdes Cataliticas

Introdugido

Correlagdes empiricas

Modelos cinéticos formais

- Modelo de Langmuir-Hinshelwood

- Energia de ativagdo aparente

- Taxa maxima de reagdo como aumento de temperatura
- Modelo de Rideal

- Controle de adsorcao

- Modelo cinético de dois passos

Alguns usos e limitagdes de modelos cinéticos
Misturas de reagentes

Periodos de indugdo e envenenamento
Compensagao

- Falsa compensagao

8 — Manufatura e Preparagao de Catalisadores

Meétodos gerais de manufatura
Meétodo de precipitagdo

- Precipitacdo

- Operagdes de forma

- Calcinacao

- Redugdo para o metal
Impregnacdo

- Distribuicao através do pellet
Suporte de catalisadores

- Alumina

- Silica

- Carbono ativado

- Outros suportes

Promotores

- Promotores texturais

- Promotores estruturais

9 — Teste e Caracterizacao Fisica de Catalisadores

Medida de area superficial

- Isotermas de adsorcao fisica

- Método de BET (Brunauer-Emmett-Teller)

- Area superficial por quimissor¢do seletiva
Volume de poros

Distribuicao tamanho de poros

- Adsorcdo de nitrogénio

- Penetragao de mercurio

- Exemplos de distribui¢do de tamanhos de poros

Propriedades mecanicas
- Teste de esmagamento
- Distribui¢ao tamanho de particula




10 — Processos de Transporte com Reagdes Catalisadas por Sélidos

10.1- Processos de Transporte Interno

Reagdo de um componente do fluido na superficie sélida

Resisténcia a transferéncia de calor e massa

- Coeficiente de transferéncia de massa

- Coeficientes de transferéncia de calor

- Difusao multicomponente em um fluido

Diferencas de temperatura, concentracdo ou pressdo parcial entre a fase bulk e a superficie da particula
catalitica

10.2— Processos de Transporte Externo

Estrutura interna do catalisador

Difusao no poro

- Defini¢des e observacgdes experimentais

- Descrigdo geral e quantitativa da difusdo nos poros do catalisador

- Modelo de poros aleatérios

- Modelo de conex@o cruzada-paralela de poros

- Modelo de redes de poros de Beeckman e Froment

- Determinacio experimental da difusividade efetiva de um componente dentro da particula ou
da tortuosidade

- Difusao nos poros com adsorc¢do; difusdo de superficie e difusdo configuracional

Difusiao e reagdo dentro da particula de catalisador

- O conceito de fator de efetividade

- Critério para importancia da limitacao difusional

- Combinagdo da resisténcia a difusio interna e externa

- Critério experimental para o diagndstico da auséncia das limitagdes a transfe-réncia de massa

- Multiplicidade de estados estaciondrios em particulas de catalisador

Reag¢des complexas na presenca de limitagdes difusionais

Particulas ndo isotérmicas

Gradiente térmico dentro do catalisador

Gradiente térmico interno e externo




