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Contribuir para o desenvolvimento do conhecimento cientifico e tecnoldgico nacional e europeu na area
de Processos de Separagao e Reacgdao em Engenharia Quimica.

N.2 Investigadores (31/12/2009): 134 | N.2 doutorados (31/12/2009): 56 | Classificagdo na avaliagdo
internacional da FCT: Excelente

As duas linhas tematicas de acgdo a seguir descritas envolvem conhecimentos existentes no conjunto
das areas de actividade do LSRE e do LCM. Para além de uma pequena descri¢cdo de cada linha tematica
de ac¢do sdo dados exemplos concretos de actividades de grande importancia actual e de interesse para
a industria quimica e afins.

Novas tecnologias de separagées ciclicas e de reacgéo para as industrias quimica e farmacéutica

A grande experiéncia do LSRE nas areas de processos de separagdo e reac¢ao é o motor de varios
projectos nesta area, para os quais o LSRE estad equipado de uma forma Unica em Portugal. De forma
complementar o LCM tem competéncia no campo da preparagdo e desenvolvimento de catalisadores e
adsorventes para aplicagdes em processos quimicos diversificados.

* Processos ciclicos de separagdo e reacgdo como sdo o Leito Mdvel Simulado (Simulated Moving Bed -
SMB) e o Reactor/Adsorvedor de Leito Mével Simulado (Simulated Moving Bed Reactor - SMBR) e as
tecnologias de Adsor¢do com Modulagdo de Pressdo (Pressure/Vacuum Swing Adsorption - PSA/VSA) ou



o Reactor/Adsorvedor com Modulagdo de Pressdo (Pressure Swing Adsorptive Reactor - PSAR) estdo
actualmente na vanguarda dos processos que utilizam tecnologias limpas.

Exemplos de aplicagGes industriais de SMB incluem as separagdes quirais (industria farmacéutica e de
guimica fina), a separacdo e inversdo de agucares (industria agro-alimentar) e a separagdo de xilenos
(industria quimica). O LSRE esta equipado com HPLC laboratorial, cromatografia preparativa e SMB
piloto para ajuda ao desenvolvimento experimental de separag¢des quirais.

Exemplos de aplicagdes industriais de PSA/VSA relevantes sdo a separa¢do de n/iso parafinas com vista
ao aumento do indice de octano da gasolina, a separagdo propano/propileno, e o steam-reforming de
metano com adsor¢do de didxido de carbono em PSAR com vista a produgdo de hidrogénio. O LSRE
pode contribuir para o desenvolvimento de processos ciclicos adsorptivos possuindo o equipamento que
permite adquirir dados de equilibrio de adsorg¢do (técnicas gravimétricas com microbalanca e balanca de
suspensdo magnética) e difusividades. O LCM tem competéncia no desenvolvimento de peneiros
moleculares de carbono para separagdo de gases por PSA.

e Mistura em reactores quimicos inclui a caracterizagao cinética e o desenvolvimento de processos que
envolvam reacgOes complexas rapidas; estudos cinéticos usando Stopped-Flow Analysis (SFA); o estudo
hidrodindmico e caracterizagdo experimental da micromistura usando Laser Doppler Velocimetry (LDV);
a simulagdo de reactores quimicos usando Computational Fluid Dynamics (CFD).

Exemplos de processos industriais de grande importancia econdmica incluem a produgao de poliuretano
pela técnica de Reaction Injection Molding (RIM), uma tecnologia na industria dos moldes para grandes
pecas, nomeadamente no fabrico de painéis e acessdrios para a industria automaével.

¢ Reactores multifdsicos e reactores de leito fixo sdo o objecto de estudo experimental usando técnicas
avancadas de LDV e Particle Image Velocimetry (PIV) e de modelizagdo e simulagdo usando técnicas
inovadoras de CFD e de Modelos de Rede para desenvolvimento de parametros dptimos geométricos de
enchimentos estruturados. A obtenc¢do de dados cinéticos para reacgbes cataliticas heterogéneas
liquido/sdlido é feita numa instalagdo automatizada com medi¢do on-line de concentragdes.

Como aplicagdes incluem-se os reactores de borbulhamento, com ou sem enchimento, para processos
gue vao desde destilagdo reactiva, sintese organica Fischer-Tropsch até a desulfuragdo, hydro-cracking,
hidrogenagao e oxidagdao de compostos organicos. Exemplos de aplicages industriais na area de
reactores cataliticos incluem a produgdo de aditivos oxigenados para gasolinas (MTBE, ETBE, TAME). O
LCM tem vasta experiéncia na preparagao e caracteriza¢do de catalisadores, bem como no estudo dos
eventuais processos de desactivacdo a que estardo sujeitos durante o periodo de operagao.

¢ Medicdo e previsao de propriedades termodinamicas e de transporte incluindo solubilidade e
equilibrio de fases de electrélitos e ndo-electrdlitos (biomoléculas) em solventes puros e misturas,
propriedades para a separagdo com fluidos supercriticos (SFE) nomeadamente coeficientes de difusdo
de componentes de produtos naturais, viscosidades de componentes de petrdleo bruto a altas pressdes
e temperaturas.

¢ Engenharia do ambiente orientada para a aplicagdo de principios fisicos, quimicos e bioldgicos e da
ciéncia da engenharia a avaliagdo e controlo da qualidade da 4gua, dguas residuais industriais e lamas,
tratamento de efluentes industriais, preveng¢ao e controlo da poluigao industrial, apoio a implementagao
de tecnologias menos poluentes e reciclagem/reutilizacdo de produtos residuais. Como aplica¢des
incluem-se os processos de oxidagao catalitica por via humida, processos de oxida¢do catalitica
fotoquimica, desenvolvidos para aplicagdes a efluentes industriais com cargas organicas especificas



como sejam as dguas rucas e as aguas residuais fortemente coradas da industria téxtil. No campo da
gualidade do ar e desenvolvimento sustentado, salientam-se os projectos do LCM no aperfeicoamento
de tecnologias avanc¢adas para a redugdo de emissdes de NOx e N20 das unidades geradoras de energia
por combustdo. Ainda na area da protec¢do ambiental e preservagdo do meio ambiente, refira-se a
contribuicdo do LCM na concepgao e produc¢do de novos catalisadores para eliminagao de compostos
organicos volateis.

¢ A modelizagao e simulagdao numérica de processos constitui uma area de conhecimento do LSRE que
conduziu ao desenvolvimento de pacotes computacionais para varios processos (SMB, SMBR, SAXS para
PSA/VSA/TSA, Parametric Pumping) e é uma ferramenta fundamental no projecto de equipamento de
separagdo e reactores quimicos; em particular foram desenvolvidas técnicas de Moving Finite Element
Method (MFEM) que permitiram o desenvolvimento de software para a simulagdo e previsdo de
condigdes de operagdo de processos complexos como o SMB e o SMBR.

Sintese e formulagdo de produtos de alto valor acrescentado

As experiéncias combinadas do LSRE e do LCM nesta drea incluem diversos projectos de concepgao e
producao de catalisadores de elevada eficiéncia, desenvolvimento de processos e formulagao de
produtos de alto valor acrescentado.

¢ Sintese de produtos de alto valor acrescentado com varios objectivos como por exemplo: a valorizagao
de residuos agro-industriais para producdo de dextrano e frutose; a produg¢do de vanilina a partir da
lenhina extraida do licor negro da industria de pasta de papel; a sintese de acetais usados na industria
de perfumes. Neste contexto, o LCM tem desenhado e desenvolvido catalisadores metalicos suportados
em carvao para processos de hidrogenagdo assimétrica e selectiva

¢ Engenharia de perfumes e aromas envolve varias etapas como sdo a extrac¢do de dleos essenciais de
plantas aromaticas portuguesas por extracgao supercritica, a separacdo dos diversos componentes por
cromatografia preparativa, e o design do produto final. Em todas estas etapas sdo usadas técnicas de
cromatografia gasosa/espectrometria de massa (GC-MS) para a caracterizagdo dos produtos.

¢ Engenharia das reacgdes poliméricas inclui a produgdo de resinas alquidicas de base aquosa, e a
producgao continua de dispersdes aquosas de polimeros poliuretano-ureia. Exemplos de aplica¢gdao destes
produtos sao a formulagdo de tintas sem solventes organicos e de adesivos para as industrias do calgado
e da cortica.

¢ Desenvolvimento de materiais nano-estruturados incluindo a produc¢do de nanotubos, nanoesferas e
nanofilamentos de carbono, bem como a produgdo de catalisadores metalicos de elevada dispersao por
CVD e a sintese “ship in the bottle” de catalisadores organometadlicos. As potenciais aplicacdes destes
materiais estendem-se a varios dominios como o dos materiais avang¢ados; o da electrdnica, para a
elaborag¢do de microprocessadores ou dispositivos de imagem como os écrans planos de TV; o do
ambiente, para o fabrico de materiais filtrantes microporosos; o da energia, para as baterias de
hidrogénio da industria automotiva; e finalmente o da quimica de superficies e adsor¢ao. O LCM tem
actualmente uma larga e comprovada experiéncia no dominio da preparagao em fase gasosa e
consequente caracterizagdo de fibras e nanofibras de carbono, e mantém relagdes de cooperagao



internacionais que o colocam numa posi¢do Unica a nivel nacional neste dominio de vanguarda da
ciéncia.



