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Resumo

Este trabalho apresenta a modelagem matematica e experimental de um reator eletrolitico continuo para
produgdo de hidrogénio verde a partir de agua do mar, utilizando eletrodos de Titdnio DSA. O estudo analisa o
comportamento de geragdo de hipoclorito de sodio e hidrogénio, correlacionando os resultados experimentais
com os previstos pelo modelo teorico baseado na Lei de Faraday. A comparagdo entre os dados mostrou boa
concorddncia na tendéncia de crescimento, embora com diferencas quantitativas associadas a presenca de ions
interferentes e perdas eletroquimicas no sistema. O modelo desenvolvido se mostrou adequado para prever a
produgdo de hidrogénio e pode servir como base para estudos de otimizagdo de reatores sustentaveis.

Palavras-chave: Hidrogénio Verde, Eletrolise Quimica.

Introducao

Com os intensos aumentos da temperatura causados pelo aquecimento global, desencadeados
pela constante emissao de gases do efeito estufa (GEE), a busca de geragdo de energia por rotas
sustentaveis e renovaveis € crescente. O Hidrogénio, um dos possiveis vetores energéticos da
transi¢do energética, precisa desenvolver tecnologias sustentaveis para geracdo de forma
sustentavel, produzindo assim o Hidrogénio Verde. Contudo ¢ necessario desenvolver
metodologias confidveis para gera¢do desse possivel vetor.

Objetivos
Desenvolver modelo matematico que seja capaz de prever a producdo do
hidrogénio e do hipoclorito de sodio baseado nas variaveis do processo eletroquimico.

Resumo Teorico

A eletrdlise € um processo eletroquimico no qual a passagem de corrente elétrica provoca reagdes
de oxirreducdo ndo espontaneas. Na dgua do mar, os ions cloreto participam dessas reagdes,
resultando na geracdo simultanea de hidrogénio e hipoclorito de sddio. Segundo a Lei de
Faraday, a quantidade de produto formado ¢ proporcional a carga elétrica aplicada, permitindo
prever a producdo a partir de varidveis como corrente, tempo
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e volume do reator. Fatores como temperatura, densidade de corrente e composi¢ao do
eletrélito influenciam diretamente a eficiéncia global do processo.

Metodologia

Caracterizagao do sistema

O reator eletroquimico continuo de 656 ml com eletrodo Ti-DSA, utilizando 4gua do mar como
eletrolito, operando com densidade de corrente de aproximadamente 200 mA/cm?

, temperatura de 25° C, vazdes varidveis de 3,4, 8,9 ¢ 19,9 mL/min com objetivo de
avaliar tempo de residéncia para produ¢do de NaClO e o H,.

Desenvolvimento do modelo matematico tedrico
A equagdo global que rege essa reagdo, ¢ expressa da seguinte forma:
NaCl+ H,0 - NaClO + H,

(eq.1)

Na 4gua do mar, o NaCl se dissocia em ions Na* e CI". No reator, ocorre a oxidacao dos anions
CI, formando Cl; e liberando elétrons. Essa variacao eletronica permite estimar a concentracao
de produto ao longo do tempo, conforme a Lei de Faraday, que relaciona a quantidade gerada a
corrente elétrica aplicada:

(eq.2)
Ixt
n=
z+xF

onde n ¢ o numero de mols de NaClO produzidos; I, a corrente elétrica (A); t, o tempo
(s); z, o numero de elétrons transferidos; e F, a constante de Faraday (96 485 C/mol). Em termos
de concentragdo, a taxa de geragdo pode ser expressa como:

(eq.3)
I
Tger T F AV

onde V ¢ o volume do reator (L). Para um reator do tipo CSTR, o balango de
massa ¢ descrito por:

Actimulo = Entrada — Saida + Geragao
(eq.4)

No caso da concentragao de NaClO:

de="(C -0 +r
a @ ger

(eq.5) i
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em que C ¢ a concentragdo de NaClO no reator (mol/L) , Q ¢ a vazdo volumétrica (L/s),
V ¢ o volume do reator (L), C a concentragao de entrada de NaClO (mol/L), nula neste caso,
devido a ndo haver entrada de hipoclorito de s6dio no sistema, fazendo com que C seja en igual
a 0, ficando da seguinte forma:

eV C+ (eq.6)

ger

Para a obtencdo de uma resolucdo numérica, foi utilizado o método de Euler, que
aproxima a equagdo diferencial por diferencas finitas, facilitando a implementacdo em
programas computacionais:

v
Ct+At == (Ct + At * (_ - Ct + rger)) (eq.7)
Q

onde Ce+ae ¢ a concentragdo no proximo instante (mol-L™"), C; € a concentragdo no

instante atual (Cmol-Lt+2t71) At é passo de tempo adotado (s).

No entanto, segundo Asokan e Subramanian (2009), a concentragdo maxima de hipoclorito de
sodio em solugdo aquosa obtida por eletrolise ndo ultrapassa valores cerca de 8 g/L, uma vez
que o aumento da temperatura durante o processo promove a decomposi¢do quimica do NaClO
formado, reduzindo a eficiéncia da reagdo. Dessa forma, para representar essa restri¢do no
modelo, foi inserido um limitante Cmax , de modo a impedir que as simulagdes numéricas
alcancem valores irreais. Assim, a equagao € reescrita como:

Co = FAx( ce+ )*A— ) (eq.8)
At (Ct Q_ TY'ger ‘

Cmax

4.3 Implementagcdo Computacional
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Algoritmo elaborado no Google Sheets calculando producao tedrica de H, e NaClO.

Graficos comparativos foram gerados para visualizar a producdo variando o tempo de
residéncia.

Validagdo do modelo

Foirealizada a comparagao entre as concentragdes experimentais de hipoclorito de s6dio, obtidas
por analise titulométrica, e os valores teoricos previstos pela Lei de Faraday, permitindo estimar
a eficiéncia real do processo e as perdas por reagdes paralelas. A validacdo do modelo baseou-

se nessa correlacdo, considerando a estequiometria para estimar a producao correspondente de
hidrogénio.

Resultados e discussoes

Com o modelo matematico completo, foi possivel obter os seguintes resultados, para visualizar
as curvas de crescimento reais semelhantes as das figuras 1 e 2.

Experimento 1 Experimento 2
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Fig.:1: Graficos de Geragdo dos experimentos 1 e 2

Experimento 3
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Fig.:2: Graficos de Geragao Experimento 3
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