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Desde a Primeira Guerra Mundial tem-se registro do uso de armas quimicas
organofosforadas. A alta letalidade e a estabilidade destes compostos sao alguns dos
motivos pelos quais sua utilizacao persista até os dias de hoje, mesmo que de forma
ilegal. Recentemente tem-se estudado a aplicacao de catalisadores heterogéneos para
a destoxificacao destas armas quimicas, uma vez que existem estoques com grandes
quantidades destes compostos e ha diversos acordos internacionais para a destruicao
dos mesmos. Em sua maioria, estes estudos abordam o processo apenas em escala
laboratorial, abordando o desenvolvimento e otimizacao dos catalisadores empregados
e, para que seja possivel sua aplicacao em maiores escalas, faz-se necessaria a
modelagem e simulacdo dos estudos cataliticos para determinar os melhores
parametros de operacdo e projeto. Com base nisso, o objetivo do trabalho foi simular o
processo de destoxificacao do paraoxon metilico utilizando o software Matlab®, onde
foram elaborados modelos matematicos para a fase liquida e para a fase sélida. A fase
liquida era constituida de uma mistura contendo o paraoxon metilico diluido com
propanol, enquanto a fase sélida era constituida por particulas de 6xido de magnésio
(catalisador), neste cenario o paraoxon metilico, na presenca de um catalisador de
6xido de magnésio, passa por uma reacao de propandlise, formando o dimetil n-propil
fosfato (composto este relacionado a familia dos retardantes de chamas, transformando
entao o pesticida em um produto Util e com valor comercial) e 4-nitrofenol. Para a
simulacdo do processo foi utilizada a discretizacao pelo método de diferencas finitas,
devido sua maior facilidade de implementacao computacional. Na simulacao da reacao,
foram considerados os fendmenos de adveccado, transferéncia de massa entre a fase
liguida e sélida e a reacdo quimica. Por tratar-se de uma catdlise, a reacao ocorria
apenas no modelo para fase sélida. Para a fase sélida, foram consideradas particulas
macicas, onde a reacao catalitica ocorria apenas na superficie do material e foram
avaliados os efeitos considerando a variacao no tamanho das particulas do catalisador.
Neste modelo a conversao obtida foi de 99,33% ao utilizar a vazao de 10 mL/min, o
diametro de particula de 0,1435 mm e o tempo para atingir o regime estacionario foi de
80 minutos.
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