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RESUMO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O reator de cloraeao de eteno utilizado na produ^ao de 1,2-dicloroetanozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (EDC) e um 

reator do tipo coluna de bolhas. O processo no reator de cloraeao de eteno ocorre a 

partir da injecao da fase gasosa, eteno, atraves de ires espargidores localizados na base 

da coluna no meio liquido, uma mistura de EDC e cloro dissolvido. A reacao de 

cloraeao direta do eteno realizada no reator e instantanea, portanto, a etapa limitante do 

processo e a transferencia de massa do eteno gasoso para o EDC liquido. Atualmente 

verifica-se a perda de eteno nao reagido no topo do reator o que diminui o rendimento 

do processo, ja que o eteno e uma materia-prima de alto custo. Deste modo, esta 

dissertacao tern por objetivo fazer a modelagem e simuiacao do reator de cloraeao de 

eteno e analisar atraves de tecnicas estatisticas quais fatores sao mais influentes sobre a 

fraeao volumetrica de eteno no topo do reator. A fluidodinamica computacional foi 

empregada na modelagem e simulagao do reator. As simulacoes tridimensionals do 

reator foram realizadas com o pacote computacional ANSYS-CFX 12 que utiliza o 

metodo dos volumes finitos na discretizacao das equacSes diferenciais que governam o 

escoamento em reatores de coluna de bolhas. A sequencia das simulacoes foi realizada a 

partir do planejamento fatorial 2
4 . O planejamento fatorial 2

4 foi utilizado na analise da 

influencia de quatro fatores (diametro dos furos dos espargidores de eteno, diametro do 

reator, vazlo de EDC e vazao de eteno) em dois niveis e suas combinacoes sobre a 

fraeao volumetrica de eteno no topo do reator. O planejamento e todas as analises 

estatisticas foram realizados no software Minitab 16. A partir dos resultados das 

simulacoes foi realizada a analise estatistica dos dados levando a conclusSo que dentre 

os fatores estudados aqueles que apresentaram uma maior influencia sobre a fraeao 

volumetrica do gas eteno no topo do reator foram o diametro do reator, a vazao de eteno 

e a interacao destes dois fatores. Portanto, o aumento do diametro do reator diminui a 

fraeao volumetrica do gas eteno no topo do reator, mas o aumento da vazao de eteno 

provoca o aumento da fraeao volumetrica do gas eteno no topo do reator. 

PALAVRAS-CHAVE: fluidodinamica computacional, reator, EDC, eteno. 
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ABSTRACT zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

The ethylene chlorination reactor usedzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA in the production of 1,2-dichloroethane 

(EDC) is a bubble column reactor. The ethylene chlorination reactor is a process which 

consist In injection from the gas phase (ethylene) through three sparger located at the 

base of the column in the liquid medium formed by chlorine and EDC dissolved. The 

direct chlorination reaction of ethylene held in the reactor is instantaneous, so that 

limiting step of the process is the mass transfer of ethylene gas to EDC in the liquid 

phase. Currently there is no loss of ethylene reacted in the top reactor section which 

reduces the yield of the process, since the ethylene raw material is a high cost. Thus, the 

objective of this dissertation is to make the modeling and simulation of reactor 

chlorination of ethylene and to analyze through statistical techniques which factors are 

most influential on the volume fraction of ethylene in the top of the reactor. The 

computational fluidynamics was used in modeling and simulation of reactor. The three-

dimensional simulations of the reactor were performed using the ANSYS CFX-12 that 

uses the finite volume discretization of the differential equations governing the flow in 

bubble column reactors. The sequence of simulations was performed from the 2
4 

factorial design. The 2
4 factorial design was used to analyze the influence of four factors 

(diameter of holes from the sprinkler of ethylene, the reactor diameter, flow rate and 

flow of EDC Ethylene) on two levels and their combinations on the volume fraction of 

ethylene in the top of the reactor. The planning and all statistical analysis were 

performed in Minitab 16 software. From the results of the simulations was performed 

the statistical analysis of data leading to the conclusion that among the factors studied 

who had a major influence on the volume fraction of ethylene gas on top of the reactor 

were the diameter of the reactor, the ethylene flow and interaction these two factors. 

Therefore, increasing the diameter of the reactor decreases the volume fraction of 

ethylene gas at the top of the reactor, but the increased flow of ethylene increases the 

gas volume fraction of ethylene in the reactor top. 

KEYWORDS: computational fluid dynamics, reactor, EDC, ethylene. 
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Capitulo 1 

Introdu^ao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Devido a globalizacao, as industrias estSo pressionadas a aumentar a qualidade 

de seus produtos, a elevar os indices de produtividade, a gerar eficiencia e a melhoria de 

sens processos, a garantir a otimizaeao dos custos e a sustentabilidade do negocio, que 

Ihe permitam permanecer lucrativa no mercado cada vez mais competitivo e exigente. 

O reator de cloraeao de eteno e urn equipamento utilizado na industria de 

producao de polimeros. As principals materias-primas sao o eteno e o cloro que 

participam da reacao de cloraeao direta do Eteno para a producao de 1,2-dicloroetano 

(EDC). O reator em questao e urn reator do tipo coluna de bolhas que possui uma 

fluidodinamica bastante complexa devido a presenca da fase gasosa na fase liquida. 

Quando nao se dispoe de um modelo matematico de determinado equipamento, 

como e o caso do reator de cloraeao de eteno, a operacao e basicamente realizada com 

base no julgamento de engenharia, ou seja, na experiencia adquirida ao longo dos anos 

de operacao, atraves da analise dos sintomas e efeitos de cada modificagao sobre o 

processo. No caso deste reator, cada alteraeao realizada pode acarretar em perdas de 

produtividade e/ou qualidade do produto final. Para assegurar o acesso ao mercado 

globalizado as industrias precisam de produtos e servicos de qualidade, alem disso, os 

custos tern que ser mantidos no menor nivel possivel. 

Atualmente verifica-se a perda de eteno nao reagido no topo do reator de 

cloraeao de eteno o que conseqiientemente reduz o rendimento do processo, ja que o 

Eteno e uma materia-prima de alto custo. 

A modelagem e simulacao atraves da fluidodinamica computacional e 

extremamente M l em situa^oes onde se desconhece o perfil do escoamento e e dificil a 

aferi?ao. O estudo do comportamento fluidodinamico de um equipamento, como o 

reator de cloraeao de eteno, e fundamental quando se busca obter o melhor rendimento. 

1 



1.1 ApresentacaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA do Trabalho 

A apresentacSo do trabalho desenvolvido durante esta dissertaeao esta dividida e 

cinco capitulos: 

Capitulo 1. Introducao - Este capitulo apresenta uma breve descricfio do 

equipamento utilizado nos estudos desta dissertacao de mestrado, alem dos objetivos do 

trabalho. 

Capitulo 2. Revisao Bibliografica - Neste capitulo apresenta-se uma descricao 

mais detalhada do reator de cloraeao de eteno como tambem uma revisao dos principals 

artigos sobre coluna de bolhas, que foram utilizados como base para o desenvolvimento 

deste trabalho. Alem disso, sao apresentadas revisoes sobre a fluidodinamica 

computacional, sobre a modelagem matematica pertinente ao trabalho, sobre as 

equacoes que governam o fenomeno e o sobre a tecnica dos volumes finitos. 

Capitulo 3. Metodologia Numeriea - A metodologia numerica utilizada deste 

trabalho e explanada neste capitulo. Este capitulo apresenta uma breve descricao sobre o 

metodo do planejamento experimental do tipo fatorial utilizado para analisar o efeito 

dos fatores individuals e suas correlacoes. 

Capitulo 4. Resultados e Discussao - Neste capitulo sao definidas as condicoes 

de contorno e dos parametros das simulacoes. Alem disso, sao apresentados e discutidos 

os resultados como tambem e feita a analise dos fatores envolvidos no trabalho atraves 

do planejamento fatorial. 

Capitulo 5. Conclusoes - Neste capitulo sao apresentadas as principals 

conclusoes obtidas neste trabalho. 

2 



1.2 Objetivos 

1.2.1 Objetivo geral zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O objetivo desta dissertacao de mestrado foi analisar atraves das tecnicas da 

fluidodinamica computacionalzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (CFD) e do planejamento experimental fatorial o efeito 

que determinados fatores podem provocar no perfil de fraeao volumetrica de eteno no 

Interior do reator de cloraeao de eteno. 

1.2.2 Objetivos especificos 

O objetivo principal foi determinar os fatores mais influentes sobre o perfil de 

fraeao volumetrica de eteno de modo a diminuir a perda de eteno nao reagido no topo 

do reator, ja que esta materia-prima possui alto custo. 

Os fatores estudados foram: a vazao de entrada do gas eteno, a vazao de entrada 

do 1,2-dicloroetano (EDC), o diametro do reator e o diametro dos furos dos 

distribuidores (ou espargidores) de eteno. 



Capitulo 2 

Revisao Bibhografica zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1 Reator de coluna de bolhas 

O reator de coluna de bolhas, como o proprio nome diz, e" uma coluna cilindrica 

na qua] o gas e injetado, em forma de bolhas, atraves de distribuidores em uma fase 

liquida ou suspensao liquido-solido. O reator de coluna de bolhas pertence a classe geral 

dos reatores multifasicos que consiste em tres principals categorias, ou seja, o reator de 

leito gotejante (leito fixo ou recheado), o reator de leito fluidizado e o reator de coluna 

de bolhas (KANTARCI et al., 2005). Eles sao utilizados principalmente em processos 

quimicos envolvendo reacoes tais como a oxidacao, a cloraeao, a alquilacao, a 

polimerizacao e a hidrogenacao, na fabricacao de combustiveis sinteticos por conversao 

de gas e em processos bioquimicos como a fermentacao e o tratamento biologico de 

aguas residuais (SHAH et al., 1982, apud KANTARCI et al., 2005, p. 2264). 

O reator de coluna de bolhas oferece uma serie de vantagens em relacao a outros 

reatores com o mesmo objetivo, tornando-se, portanto uma escolha atraente para varios 

processos multifasicos, especialmente em processos que envolvam reacoes altamente 

exotermicas. Eles apresentam excelentes caracteristicas de transferencia de calor e 

massa, pouca manutencao e baixos custos operacionais, devido a ausencia de partes 

moveis e a sua estrutura compacta, e a durabilidade do catalisador ou material de 

recheio e alta (DEGALEESAN et al., 2001). O reator de coluna de bolhas pode ser 

operado em regime semibatelada ou continuo, onde a velocidade superficial do liquido 

e, pelo menos uma ordem de grandeza, menor do que a velocidade superficial do gas. 

Portanto, e o fluxo de gas que controla a hidrodinamica das diferentes fases neste 

sistema. 

Devido a importancia industrial e ampla area de aplicacao dos reatores de coluna 

de bolhas o design, o scale-up e a investigacao de importantes parametros 
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hidrodinamicos e opcracionais, que caracterizam o seu funcionamento, ganharam 

atencao consideravel nos ultimos 20 anos (KANTARCI et al., 2005). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1.1 Fluidodinamica do reator de coluna de bolhas 

O comportamento fluidodinamico do reator de coluna de bolhas e extremamente 

complexo, alem de, depender fortemente do regime de fluxo prevalecente e ter um 

efeito significativo sobre sua operacao e desempenho (KANTARCI et a l , 2005). 

O regime de fluxo e classificado em tres tipos: o regime homogeneo, o regime 

heterogeneo e o regime pistonado. Basicamente, a forma9ao e a estabilidade destes 

regimes dependem das velocidades superficiais do gas, do distribuidor de gas e da 

geometria do reator. A Figura 1 mostra um esquema qualitativo dos escoamentos 

homogeneo e heterogeneo (SILVA, 2008). 
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Figura 1. Regimes de fluxo de g&s em coluna de bolhas. (Fonte: Bouaifi et al. (2001)) 

O regime homogeneo e observado quando a velocidade superficial do gas e 

baixa (SCHUMPE e GRUND, 1986). Este regime de fluxo e earcterizado por bolhas de 

pequenos tamanhos, onde, a distribui^ao das bolhas e a retengao gasosa sao radialmente 

uniformes.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA AUm disso, as bolhas possuem pouca interac5o entre si. Desta forma, os 

fenomenos de quebra e coalescencia de bolhas podem ser desprezados, nlo havendo 
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uma forte recirculacao de liquido na coluna. O tamanho das bolhas e praticamente 

dependente do design do distribuidor e das propriedades do sistema (THORAT e 

JOSH I , 2004). O gas holdup no regime homogeneo aumenta linearmentc como aumento 

da velocidade superficial do gas (KAWAGOE et al., 1976). 

O regime heterogeneo e mantido a altas velocidades superficiais do gas. Este 

regime e caracterizado por um disturbio no regime homogeneo provocado pelo 

movimento turbulento das bolhas de gas e pela recirculacSo de liquido resultando em 

um fluxo instavel com grandes bolhas, com pequenos tempos de residencia, formadas 

por coalescencia de bolhas menores (KANTARCI et al., 2005). Devido a quebra e a 

coalescencia de bolhas, varios tamanhos de bolhas sao observados. O regime de fluxo 

heterogeneo e frequentemente observado em reatores de grandes diametros, em escala 

industrial (HYNDMAN et al., 1997). Embora, o coeficiente de transferencia de massa 

ser menor no regime heterogeneo quando comparado ao regime homogeneo 

(KANTARCI et al., 2005). 

O regime pistonado e observado em colunas de pequenos diametros, como as de 

escala de laboratorio, quando a velocidade superficial do gas e alta (HYNDMAN et al., 

1997). Neste regime, o tamanho das bolhas aproximam-se do diametro da coluna, sendo 

separadas da parede por um fino filme liquido. 

A detec9ao do regime de transicao, que e observado quando ocorre a transifao 

do regime homogeneo para o regime turbulento, e muito importante, pois, mudancas 

significativas sao observadas no comportamento hidrodinamico do sistema. A medida 

que a transicao acontece existe um fluxo de liquido para cima no centro da coluna e 

outro fluxo de liquido para baixo proximo da parede. Resultando em um maior fluxo de 

gas pelo centro da coluna formando um perfil transversal de retencao gasosa que 

favorece a recirculacao do liquido (KANTARCI et al., 2005). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1.2 Transferencia de massa no reator de coluna de bolhas 

A taxa global de transferencia de massa por unidade de volume em colunas de 

bolhas e governada pelo coeficiente de transferencia de massa do liquido,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA k,a 
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assuraindo que a resistencia do gas e negligenciada. No reator de coluna de bolhas a 

variacao emzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA k,a deve-se primeiramente a variacoes na area interfacial FAN et al., 1985, 

apud KANTARCI et al., 2005, p. 2275).. 

A transferencia de massa da fase gasosa para fase liquida e a etapa mais 

importante do processo. O coeficiente volumetrico de transferencia de massa e um 

parametro importante na caracterizacao e design dos reatores gas-liquido. No entanto, 

poucas pesquisas sao encontradas tratando o coeficiente de transferencia de massa da 

fase liquida ( i , ) e a area interfacial ( a ) separadamente em reatores de coluna de bolhas 

(BOUAIFI et al., 2001). A maioria das pesquisas realizadas sao limitadas pela 

determinacao do coeficiente de transferencia de massa volumetrico, k,a, que e produto 

do coeficiente de transferencia de massa da fase liquida ' k,' e da area interfacial ' a'. 

Infelizmente, esse parametro e global e nao e suficiente para fornecer uma compreensao 

dos mecanismos de transferencia de massa. A separacao dos parametros ' k,' e ' a' deve 

ser considerada para uma melhor compreensao dos mecanismos de transferencia de 

massa como tambem identificar qual parametro (k, ou a) controla a transferencia de 

massa (KANTARCI et a l , 2005).. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1.3 Efeito da velocidade superficial do gas 

De acordo com o modelo em CFD, desenvolvido para descrever a transferencia 

de massa do ar para agua em colunas de bolhas operando nos regimes homogeneo e 

heterogeneo, a transferencia de massa por unidade de volume, k,a, aumenta com o 

aumento da velocidade superficial do gas (KRISHNA e VAN BATEN, 2003). 

A partir de medidas do coeficiente de transferencia de massa ionico de solucoes 

eletroliticas em uma coluna de bolhas usando uma tecnica eletroquimica foi observado 

que o coeficiente de transferencia de massa medio aumentou continuamente com a 

velocidade do gas (VERNA e RAI, 2003). 

O metodo da pressao dinamica foi utilizado para medir o coeficiente 

volumetrico de transferencia de massa, de forma que, foi concluido que a razao entre 
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k,azyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA e a fraeao volumetrica do gas (gas holdup) e independente da velocidade superficial 

do gas para pressoes acima de 1 Mpa (LETZEL et. al., 1999). 

O coeficiente volumetrico de transferencia de massa e a distribuicao de 

tamanhos das bolhas de gas utilizando quatro gases diferentes e duas misturas de 

liquidos organicos foram investigados levando a conclusao de que a taxa de 

transferencia de massa por unidade de volume aumenta com o aumento da velocidade 

do gas (BEHKISH et al., 2002). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1.4 Efeito das propriedades da fase liquida 

Experimentos em meio viscoso foram realizados e mostrou-se que o coeficiente 

volumetrico de transferencia de massa diminui com o aumento da viscosidade do 

liquido (BEHKISH et al., 2002). 

Altas viscosidades do liquido provocam um aumento na fraeao volumetrica de 

bolhas grandes, o que diminui a area interfacial entre o gas e o liquido e 

consequentemente o coeficiente volumetrico de transferencia de massa (KANTARCI et 

al., 2005). 

O coeficiente de transferencia de massa foi investigado em varios liquidos 

organicos e foi observado que os valores de k,a aumentaram com o aumento da 

densidade do gas (OZTURK et al., 1987). 

Experimentos em meio viscoso foram realizados, de forma a analisar o efeito de 

tensoativos sobre a transferencia de massa, o que levou a conclusao de que o 

coeficiente volumetrico de transferencia de massa aumentou devido a presenca de 

tensoativos no meio. Os tensoativos favoreceram a criacao de pequenas bolhas e a 

reducao da coalescencia (MULLER e DAVIDSON, 1995). 

Um trabalho experimental para estimar o coeficiente volumetrico de 

transferencia de massa em uma coluna de bolhas foi realizado. Dlferente da maioria dos 

trabalhos publicados trabalhou-se com altas concentracoes e altas velocidades 
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superficiais do gas levando a conclusao de que os valores dos coeficientes volumetricos 

de transferencia de massa acompanharam a evolucSo da fraeao volumetrica do gas e que 

a relacaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA k,a/eg depende do numero de Schmidt da fase liquida (VANDU e 

KRISHNA, 2004). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1.5 Efeito das propriedades das bolhas de gas 

Os valores dos coeficientes de transferencia de massa sao proporcionais ao 

volume e ao diametro medio das bolhas (FUKUMA et al., 1987). 

As altas concentrac6es de solidos no reator, favorece a coalescencia das bolhas, 

desta forma grandes bolhas sao formadas, o que limita a transferencia de massa na 

coluna. Para as colunas de bolhas de escala industrial, a presenca de pequenas bolhas 

deve ser preferida e a presenca de bolhas grandes devem ser evitadas para alcancar uma 

alta taxa de transferencia de massa efetiva (BEHKISH et al., 2002). 

No regime heterogeneo a transferencia de massa e significativamente reforcada 

pelas tendencias de quebra e coalescencia de bolhas (KRISHNA e V A N BATEN, 

2003). 

2.1.6 Efeito das dimensoes da coluna, dos distribuidores e das condicdes 

operacionais 

A relacao klajsg apresentou um ligeiro aumento com o diametro da coluna 

(VANDU e KRISHNA, 2004). 

Atraves de simulacoes realizadas emzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA CFD foi possivel mostrar que no regime 

homogeneo o coeficiente volumetrico de transferencia de massa diminuiu com o 

diametro da coluna. Isto devido ao aumento da circulacao de liquido que tendem a 

acelerar as bolhas no nucleo central da coluna, reduzindo o tempo de contato gas-

liquido (KRISHNA e VAN BATEN, 2003). 
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OzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA coeficiente de transferencia de massa e independente da altura in i t ia l do leito. 

Os maiores valores de coeficiente de transferencia de massa foram obtidos com o 

distribuidor de prato perfurado (VERNA e RAI, 2003). 

A transferencia de massa em uma coluna de bolhas de ar-agua a pressSes de 0,1-

1 MPa foi analisada. A pressao nao apresenta nenhum efeito significativo sobre a fraeao 

volumetrica do gas (gas-holdup) e sobre o coeficiente volumetrico de transferencia de 

massa (VAFOPULOS et al., 1975). 

Trabalhou-se na faixa de pressao de 0,1-0,4 MPa, de forma que, foi observado 

um aumento tanto na area interfacial quanto no coeficiente volumetrico de transferencia 

de massa com a pressao (WI LKI NSON e HARINGA, 1994). 

Experimentos com a pressao variando de 0,1 a 0,8 MPa foram realizados 

levando a conclusao de que o coeficiente volumetrico de transferencia de massa 

aumenta com a pressao, devido o aumento da area interfacial entre o gas e o liquido 

(BEHKISH et al., 2002). 

Para pressSes acima de 5 MPa tanto a area interfacial quanto o coeficiente 

volumetrico de transferencia de massa sao afetados pela pressao, entretanto, o 

coeficiente de transferencia de massa da fase liquida e independente da pressao. Quando 

a vazao massica de gas e constante, a area interfacial e o coeficiente volumetrico de 

transferencia de massa diminuem com o aumento da pressao. No entanto, para uma 

pressao fixa, eles aumentam com aumento da vazao massica do gas (MAALEJ  et al., 

2003). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.2 Descricio do processo de cloraeao de eteno para obteneao de E D C 

O EDC (1,2-dicloroetano), nas condicoes normais de temperatura e pressao, e 

um liquido oleoso de cor clara com odor adocicado de clorof6rmio. E utilizado na 

fabricacao do MVC, intermediario da producao do PVC, na extracao de produtos 

naturais como esteroides, vitamina A, cafeina, nicotina, etc. 
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OzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA EDC e obtido a partir de um processo no qual a reacao de cloraeao direta de 

eteno e empregada. Como representada pela equacao (1) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

C2H4zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA + Cl2 —> C2H4Cl2 (1) 

Existem varios metodos industrials para realizar esta reacao: a reacao entre eteno 

e cloro em um meio de EDC em um reator de tanque agitado, o contato dos dois gases 

com uma corrente de EDC em eirculacao em um reator recheado ou nao, o 

borbulhamento de eteno gasoso em cloro liquido e a adicao de cloro liquido e eteno 

liquido (BALASUBRAMANIAN et al., 1966). O metodo industrial do reator estudado 

consiste no borbulhamento do gas eteno em uma mistura de EDC e cloro liquido. 

O reator de cloraeao de eteno estudado consiste basicamente de um tubo 

cilindrico vertical em aco carbono com 13,5m de altura e 1,70m de diametro, que se 

comunica com o trocador de calor, de cascos e tubos, atraves do topo do reator, na parte 

superior, e pelo " U " de reacao na parte inferior como mostrado na Figura 2. Por ser uma 

reacao exotermica o reator de cloraeao de eteno e acoplado a um trocador de calor 

montado na vertical. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 2. Esquema do reator de eloracSo de eteno. (Fonte: Orejas (2001)) 
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OzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA cloro liquido entra no sistema de reacao pela parte horizontal do " U " de 

reacao, e o eteno pela base da parte vertical A reacao de adicao de cloro no eteno e 

catalisada por cloreto ferrico anidro (FeCb). 

O cloro no estado liquido entra no reator atraves de 5 espargidores (ou 

distribuidores) de 76,2 mm de diametro contendo um total de 298 furos de 8 mm de 

diametro orientados em co-corrente ao fluxo do reator. 

A entrada do eteno gasoso no reator e feita atraves de 3 espargidores (ou 

distribuidores) de 101,6 mm de diametro que contem um total de 204 furos de 6 mm de 

diametro distribuidos uniformemente e orientados no mesmo sentido do fluxo de massa 

circulante de EDC. 

Com a finalidade de facilitar o contato entre o cloro, o eteno e o catalisador e 

necessario que antes de entrar e operacao todo o sistema reator e trocador de calor 

estejam cheios de EDC liquido ate nivel normal de operacao. A massa liquida circula 

continuamente entre o reator e o trocador de calor nao sendo necessario bombeamento 

mecanico, pois tal eirculacao tern como agente propulsor o efeito termosifSo formado 

pela diferenca de temperatura e conseqiiente diferenca de densidade entre a parte mais 

quente (mais leve) e a mais fria (mais pesada). 

A reacao de cloraeao de eteno e rapida, ou seja, o processo e controlado pela 

transferencia de massa (WACHI e MORIKAWA, 1986). Portanto, neste trabalho nao 

foi considerada a reacao quimica, apenas a dissolucao do eteno no EDC. 

O reator em questao tern capacidade de 19 m
3 e capacidade de producao de 

54000 ton de EDC por ano. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.3 Fluidodinamica computacional 

A fluidodinamica computacional (CFD) e uma ferramenta computacional 

utilizada para simular o comportamento de sistemas que envolvam escoamento de 

fiuidos, transferencia de calor e massa, e de outros processos fisicos. Esta ferramenta 
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tern como escopo a solucao de equa?6es governantes de fenomenos fisicos sobre uma 

regiao de interesse a partir de condicoes de contorno especificadas nessa regiao. 

O conjunto de equacoes que descrevem o escoamento dos fiuidos sao as 

equacoes de Navier-Stok.es, que sao derivadas dos ires principios basicos da fisica: o 

principio da conservacao da massa (equacao da continuidade), o principio da 

conservacao da quantidade de movimento (equacao da quantidade de movimento) e o 

principio da conservacao de energia (equacao da energia) (FERREIRA et al., 1999). 

Estas equacSes dao forma a um sistema de equacoes diferenciais parciais nao-lincares 

acopladas (PDEs), que foram derivadas no initio do seculo XIX e nao possuem uma 

solucao analitica geral, mas podem ser discretizadas e resolvidas numericamente 

(DIONISIO, 2008). 

A fluidodinamica computacional e usada por engenheiros e cientistas em varias 

aplicacoes, tais como: 

• Processos industrials: tanques de mistura, reatores quimicos; 

• Construcao civil: ventilacao de edificios; 

• Saude e seguran9a: investigac3o dos efeitos do fogo e do fumo; 

• Motores industriais: modelagem da combustao, aerodinimica de carros; 

• Eletronicos: transferencia de calor no interior e em torno de circuitos; 

• Meio ambiente: dispersao de poluentes em agua ou ar; 

• Energia: otimizacao do processo de combustao; 

• Medicina: fluxo de sangue no interior dos vasos sanguineos; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.3.1 Modelagem matematica 

A modelagem matematica e desenvolvida a partir dos principios de conservacao 

de massa, energia e quantidade de movimento. Neste trabalho o processo foi 

considerado isotermico, pois, o calor gerado pela reacao de cloraeao direta de eteno 

realizado no reator e igual ao calor retirado do sistema pelo trocador de calor. Portanto, 

o fenomeno de transferencia de energia nao foi considerado. 
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2zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA.3.1.1 Equacoes de Conservacao 

As equacSes que representam a conservacao de massa, tambem conhecida como 

equacao da continuidade, e a conservacao da quantidade de movimento sao dadas pelas 

equacoes 2 e 3 respectivamente: 

• EquacSo da continuidade: 

2.3.1.2 Escoamento multifasico 

O escoamento multifasico e aquele em que mais de um fluido esta presente em 

diferentes fases. Os fiuidos se encontram misturados em escala macroscopica com uma 

interface discernivel entre eles. E atraves desta interface que os fiuidos podem interagir 

por meio de forcas interfaciais e transferencia de calor e massa. 

Neste tipo de escoamento cada fluido pode ter seu proprio campo de escoamento 

ou compartilhar o mesmo campo de escoamento. Existem duas abordagens para os 

modelos de transporte multifasico: a Euleriana e a Lagrangeana. Na abordagem 

Euleriana o campo de escoamento e obtido considerando os fiuidos envolvidos como 

continuos, enquanto que na abordagem Lagrangeana, o campo de escoamento e obtido 

pelo calculo de elementos de fluido individuals. Para um sistema bifasico, como e o 

caso do reator de coluna de bolhas estudado, existe dois modelos baseados nas 

abordagens anteriores: o modelo de escoamento Eureliano-Eureliano e o modelo de 

escoamento Eureliano-Lagrangiano. 

(2) 

• Equacao da quantidade de movimento: 

(3) 
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No modelo Eureliano-Eureliano as duaszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA fases sao consideradas continuas, 

mesmo que uma delas seja dispersa como a fase gasosa. Segundo Santos (2005) neste 

t ipo de modelo as bolhas de gas nao sao consideradas individualmente, pelo contrario, 

elas sao consideradas como uma media de todas as bolhas contidas em um volume da 

malha numerica como um fluido interpenetrante com a fase continua. De forma que, 

nao ha um aumento do esforco computacional com o aumento do numero de bolhas, 

favorecendo sua utilizacao em sistemas onde ha altas fracoes volumetricas de bolhas de 

gas como e o caso do reator de coluna de bolhas estudado. 

No modelo Euleriano-Lagrangiano as bolhas de gas sao consideradas 

individualmente em um meio liquido (continuo). De acordo com Santos (2005) este tipo 

de abordagem e recomendado quando ha poucas bolhas e quando a fase dispersa 

apresenta diferentes propriedades como tamanho, com posiclo quimica, entre outras. 

O modelo de escoamento multifasico do tipo Euleriano-Euleriano e dividido em 

dois tipos: o modelo homogeneo e o modelo heterogeneo. 

No modelo homogeneo a fase continua e fase dispersa compartilham o mesmo 

campo de velocidade, bem como outros fatores como a turbulencia, a temperatura e o 

campo de pressao. 

No modelo heterogeneo a fase continua e a fase dispersa apresentam, dentre 

outros fatores, campos de velocidade diferentes, embora compartilhem do mesmo 

campo de pressao. Neste tipo de modelo o campo de velocidade e obtido atraves da 

solucao das equacoes da continuidade e quantidade de movimento. 

Nesta dissertacao utilizou-se o modelo de escoamento multifasico Euleriano-

Euleriano com modelagem heterogenea para o campo de velocidade. 

O modelo de escoamento multifasico Euleriano-Euleriano heterogeneo apresenta 

as equacoes de conservacao para cada fase da seguinte forma: 

Equacao da quantidade de movimento: 



A equacao 4 e a equacao da conservacao da quantidade de movimento na fase a. 

(4) 

e o vetor velocidade da fasezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA a; 

e a pressao da fase a; 

e a densidade da fase a; 

e a viscosidade da fase a; 

e a fraeao volumetrica da fase a; 

sao as forcas externas; 

e a forca total imposta a fase a devido a interacao com as outras fases e e 

dada atraves da equacao 5: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

M« = H MzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA* P (5) 

Como as forcas entre um par de fases sao de mesma magnitude e de direeoes 

opostas, o somatorio em todas as fases se anula como na equacao 6: 

MaPzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA = => J X = 0 (6) 

a 

A forca interfacial total atuante entre as fases e composta por varias 

contribuicoes que podem surgir de diversos fenomenos fisicos independentes, como 

forca de arraste M
1

^, forca lift M^p, forca de lubrificacao da parede M'a

l

J", forca de 

massa virtual M™, forca de dispersao turbulenta A/™ e a forca de pressao do solido 

Ms, que e usada somente se a fase particulada e um solido denso. 

Map = M% + M
l

afi + M'ap
B

 +M™+ M™ + Ms +... (7) 

jtk Pa * 0 + v • (* . ( ? . ua®ua))=-

E ( r i v

fi ~
T

la va)+SMa +Ma 

Onde, 

Ua 

Pa 

Pa 

Ma 

B

a 

Ma 
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E X (
r « £

v > s
- r X

v < J apresenta a transferencia de momenta induzida pela 

transferenciazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA de massa entre as fases. 

Neste trabalho utilizou-se apenas a forca de arraste e a forca de dispersao 

turbulenta. 

• Equacao da continuidade: 

A equacao 8 e a equacao da continuidade da fase a. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

^{z*Pa)+v\sapJJa)=Sma + (8) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

01 «=i 

e a taxa de fluxo massico por unidade de volume da fase 6 para a 

fase a; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.3.1.3 Equacdes de fechamento 

As equacoes de fechamento sao utilizadas, pois, existem mais incognitas do que 

equacoes. 

As equacoes de fechamento sao aplicadas nas equacoes da continuidade e da 

quantidade de movimento separadamente. 

Para a equacao da continuidade, a equacao de fechamento e dada pela soma das 

fracoes volumetricas da fase continua e dispersa, que deve ser igual a 1. 

N 

E ^ = l (9) 

Onde, 

Np 
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Para a equacao da quantidade de movimento, as equacoes de fechamento sao 

dadas pela transferenciazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA de quantidade de movimento entre as fases provocadas pela 

forca de arraste e pela forca de dispersao turbulenta. 

A forca de arraste agindo sobre a fase continuazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (a) devido a fase dispersa (J3)€ 

representada pela equacao 10. 

K = \
A

« Pa pfi -ua\(up-ua) (io) 

e a area interfacial por unidade de volume que e dada pela equacao 

(11). 

6efi 

Aap
 =

~Z ( H ) 
dp 

Existem varios modelos para calcular o coeficiente de arraste (CD), Neste 

trabalho foi utilizado o modelo de Ishii-Zuber. 

No modelo de Ishii-Zuber o calculo do coeficiente de arraste ( C „ ) depende do 

formato das particulas ou bolhas, que podem ser esfericas ou distorcidas. Alem disso, as 

particulas de formato distorcido subdividem-se em duas formas: elipsoidal e cap. 

O coeficiente de arraste para particulas esfericas (CD(esfera)) depende do 

numero de Reynolds modificado e e dado pela equacao 12. 

CD {esfera) = ^ - ( l + 0,15 R e / ' 6 8 7 ) (12) 

Onde, o numero de Reynolds modificado e calculado de acordo com a equacao 

13. 
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(13) 

Com zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

MzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAJ + 0,4zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Mc 
(14) e p. = (15) 

Onde, 

e o vetor velocidade da fase dispersa; 

Uc e o vetor velocidade da fase continua; 

db e o diametro da bolha; 

pd e a viscosidade da fase dispersa; 

pc e a viscosidade da fase continua; 

sd 6 a fraeao volumetrica da fase dispersa; 

rdm e o valor do maximo empacotamento da fase dispersa; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O coeficiente de arraste para particulas distorcidas e aproximadamente constante 

e independente do numero de Reynolds, embora dependa da forma das particulas 

atraves numero adimensional de Eotvos, que mede a relacao entre as forgas 

gravitacionais e a tensao superficial. O coeficiente de arraste para particulas elipsoidais 

(CD(elipse)) e dado pela multiplicacao de um fator pelo coeficiente de arraste de uma 

unica particula como representado pela equacao 16. 

Onde o coeficiente de arraste de uma unica particula e dado pela equacao 17 e o 

fator de multiplicacao pela equacao 18. 

CD(elipse)=E(ed)C1 (16) 

2 
CzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA = — F ' 

D » — ^ ° 
1/2 (17) 
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E t c zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA) _ ( ' + ' w k , r ) i m zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Onde, 

E ^ ^ B l L (19) e / ( , , ) = ^ ( 1 - ^ f (20) 

O coeficiente de arraste para particulas com o formato cap (CD(cap)) e dado 

pela equacao 21. 

CD(cap) = (l-edfCDai (21) 

Onde, zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

r — — zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
*-£>*. ~ n 3 

O coeficiente de arraste e escolhido da seguinte forma: 

Se Cn(esfera) > CD{elipse), CD = Cn{esfera) 

Se CD (esfera) < CD (elipse), CD - min(CD (esfera), CD (cap)) 

2.3.1.4 Turbulencia 

A turbulencia consiste em fiutuacdes locais na velocidade das particulas do 

fluido em escoamento em relacao ao tempo e ao espaco. E um fenomeno que tern como 

caracteristicas principals o escoamento tridimensional, instavel, caotico e irregular. A 

difusividade em fluxos turbulentos aumenta, assim como tambem ha um acrescimo na 

transferencia de quantidade de movimento. Escoamentos turbulentos sao dissipativos, 

ou seja, a energia e transmitida a partir de turbilhoes com escalas maiores para os 

turbilhoes com escalas menores ate ser transformada em energia interna. O regime de 
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escoamento e caracterizado como turbulento quando as forcas viscosas de um fluido sao 

pequenas quando comparadas com as forcas inerciais, ou seja, e indicado por um 

numero de Reynolds muito alto. 

As equaedes de Navier-Stokes descrevem bem os escoamentos lineares e 

turbulentos sem a necessidade de informacoes adicionais. Porem, a aplicacao direta das 

equacoes de Navier-Stokes em escoamentos turbulentos, conhecida como Simulacao 

Numerica Direta (Direct Numerical Simulation (DNS)), exige uma malha numerica 

muito refinada com escalas de comprimento muito menores do que as que sao utilizadas 

normalmente em uma analise numerica, o que gera um esforco computacional muito 

grande. Para a modelagem da turbulencia utiliza-se modelos estatisticos de turbulencia 

que foram desenvolvidos para contabilizar os efeitos da turbulencia sem recorrer a uma 

malha numerica excessivamente refinada ou a Simulacao Numerica Direta. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O modelo de turbulencia utilizado neste trabalho foi o modelo k-epsilonzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (k-e), 

sendo utilizado somente para a fase continua. O modelo tern como base a hipotese da 

viscosidade turbulenta (eddy viscosity model), que sugere que a turbulencia consiste de 

pequenos turbilhoes que estao constantemente se formando e se dissipando, e as tensoes 

de Reynolds sao consideradas como sendo proportionals aos gradientes de velocidades 

medias como na equacao 22. 

Onde fit e a viscosidade turbulenta. 

No modelo k-epsilon, k e a energia cinetica turbulenta definida como a variancia 

das flutuacoes na velocidade, tendo dimensoes (L
2

 T'
2

).ee o termo de dissipacao da 

viscosidade turbulenta (taxa em que as flutuacoes da velocidade desaparecem), e tern 

dimensoes de k por unidade de tempo ( I
2

 T~
3

). 

(22) 
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O modelo k-epsilon introduz duas novas variaveis no sistema de equacoes. 

Portanto, o sistema de equacoes com a introducao do modelo k-epsilon fica dessa zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

forma: 

Equacao da continuidade: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

dt
 W

 ' 
(23) 

Equacao da quantidade de movimento: 

dt 
(pu)+V»(pU®u)-V»(peffVu)= - V p'+V • (jueff VUJ + B (24) 

Onde B e a soma das forcas de campo, peff e a viscosidade efetiva turbulenta e 

p' e a pressao modificada, que e calculada pela equacao 25. 

(25) 

A viscosidade efetiva e dada pela equacao 26: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Meff =M + M, (26) 

Mt =CM p (27) 

Os valores de k e e vem diretamente das equacoes differencials de energia 

cinetica de transporte turbulento e fluxo de dissipacao de turbulencia: 

d(pk) 

dt 
+ V»(pU k) = V> p + — + Pk-ps (28) 
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+ j(CslPk-Ce2pS)zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (29) 

Onde CBl, C£2, ak e ae sao constantes, P, ea producao de turbulencia devido 

a flutuacao das forcas viscosas, sendo modelado por: 

Pk=p, V£/«(v£/ + W
T ) - § V » £ / ( 3 p , V»U + pk)+Pkh (30) 

3 

Para escoamentos incompressiveis, V*U e muito pequeno e o segundo termo 

do lado direito da equacao 30 nao contribui significativamente com o produto. Para 

escoamentos compressiveis, V»U e grande somente em regioes com altos gradientes 

de velocidade, como em zonas de choques. O termo 3 p, e baseado na suposicao 

"frozen stress ", isto previne que o valor de k e s fiquem muito grandes em zonas de 

choques. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

23.1.5 Modelo MUSIG 

O modelo MUSIG (Multiple Size Group) foi desenvolvido para lidar com 

escoamentos multifasicos polidispersos. Por polidisperso, pode-se entender que a fase 

dispersa tern uma grande variacao no tamanho. Um dos atributos do escoamento 

multifasico polidisperso e que os diferentes tamanhos da fase dispersa interagem uns 

com os outros atraves dos mecanismos de quebra e coalescencia. O calculo da 

distribuicao dos tamanhos da fase polidispersa, incluindo os efeitos de quebra e 

coalescencia e realizado pelo metodo do balanco populacional. 

O ponto de partida do modelo MUSIG e a equacao de balanco populacional, que 

representa a continuidade das particulas de tamanho v: 

~ " (v, / ) + / - ( £ / ' (v, t)n (v, /)) =BB-DB+BC- Dc (31) 
ut ox 

Onde, 

d[p s) 

dt 
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nzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (v, t)zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA e a densidade numerica das particulas de tamanho v no tempo /; 

BB e a taxa de natalidade devido a quebra das particulas grandes; 

DB e a taxa de mortalidade devido a quebra em particulas menores; 

Bc e a taxa de natalidade devido a coalescencia de particulas menores; 

Dc e a taxa de mortalidade devido a coalescencia com outras particulas; 

Estas taxas podem ser expressas como: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

oo 

BB=\g{r;m)n{r, t)dr (32) 

SI 

m 

DB = n(m,t)jg(m;r) dr (33) 

o 

1 m 

5 r = -^Q(m-r;r)n(m-r,i)n(m,t)dr (34) 
2 0 

0 0  

BB =n(m,t)^Q(m;r)n(r,t)dt (35) 

o 

Onde g(m;r) represents a taxa de quebra especifica (a taxa em que cada 

particula de massa m quebra em particulas de massa r e m-r), Q(m;r) representa a 

taxa de coalescencia especifica (a taxa em que cada particula de massa m coalesce com 

particulas de massa r para formar particulas de massa m + r) 

A proxima etapa do modelo MUSIG e discretizar a equacao 31 em grupos de 

tamanhos. N, representa a densidade numerica do grupo de tamanho i e e dado pela 

equacao 36. 

N,(t)= \n(m,t)dm (36) 
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Definindo a fraeao massica e a fraeao volumetrica comozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA mi e e n 

respectivamente, e reconhecendo que m, N, = pt s, . Agora integrando a equacao 31 e 

multiplicando por ms, tem-se que: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

^^^imM'S, (37) 
dt dx 

ou 

^ M + A^{PiSiU;)=Si (38) 
dt d x '

x

' '' ' 

Definindo a fraeao de tamanho como / . = stlsd , a equacao 38 pode ser 

expressa pela equacao 39, que e a equacao da fraeao de tamanho utilizada pelo modelo 

MUSIG. 

f r f o ed fy~-{PlsdU\ f)=S, (39) 
dt dx 

Uma simplificacao desta equacao e supor que todos os grupos de tamanhos 

compartilham a mesma densidade pd e velocidade U'd produzindo o modelo MUSIG 

homogeneo: 

~(pd sd Ud f)= S, (40) 
dt dx 

A contribuicao da taxa de natalidade devido a quebra de particulas maiores no 

termo fonte, St, da equacao 40, e dada pela equacao 41. 

K =
 m

izyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA JzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA bh dm = i», X, , , S(mj;mt)Nj = pd ed (X ; > , g(«,;*,)/,) (41) 
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Da mesma forma, a contribuicao da taxa de mortalidade devido a quebra em 

particulas menores e dada pela equacao 42. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

~ Pd
 S

d (42) 

O termo fonte total devido a quebra de particulas e zero quando somado sobre 

todoszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA os grupos de tamanho. 

(43) 

A discretizacao do termo fonte devido a coalescencia de particulas e definido 

pela matriz massica X j k l como a fraeao massica devido a coalescencia entre os grupos j 

em t que entra no grupo i : 

Xjki - { zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

( m j + m t ) - K i 

rn,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA - m 

if mlA <m] +mk < mt zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
i - i 

m (mj+mk) 

mM -ml 

if mi < nij +mk < m 

otherwise 

i+i 
(44) 

A contribuicao da taxa de natalidade devido a coalescencia de particulas 

pequenas no termo fonte, S,, da equacao 40, e dada pela equacao 45. 

B

a = ««zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAIzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA'̂ Bc dv = m

i ^ I l f i ^ ^ f c b N

j
N

k 

^"'^ y*- j<i k<,i 

in, + Mi 

^ 2 j<j k&i Mj mk j 

(45) 
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Da mesma forma, a contribuicao da taxa de mortalidade devido a coalescencia 

em grupos maiores e dada pela equacao 46. 

(46) 

Esta formulacao garante que o termo fonte total devido a coalescencia e zero 

quando somado sobre todos os grupos de tamanho: 

X ( S a - A , ) = 0 (47) 

Isto provem da exigencia de {?(v,;v .) = 2(
V

V^
V,) juntamente com as seguintes 

propriedades da matriz de fraeao massica para todoszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA j , k: 

(48) 

Os grupos de tamanhos podem ser discretizados por tres metodos: por igualdade 

de massa, por igualdade de diametro ou por massa geometrica. Em cada caso, o 

diametro minimo, o diametro maximo e o numero de grupos de tamanho devem ser 

especiflcados para o fluido polidisperso. Em todos os casos, o diametro e a massa de um 

grupo particular sao relacionados por: 

m = ^ P t l d
i

 (49) 
6 

Se a densidade do fluido nao for constante, uma densidade de referenda 

constante deve ser utilizada na equacao 49 para garantir que os grupos de tamanhos sao 

independentes da densidade local. 

Neste trabalho o metodo de diseretizacao utilizado para os grupos de tamanhos 

foi por igualdade de diametro. 
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No metodo de discretizacao por igualdade de diametro, o diametro do grupozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA i e 

calculado pela equacao 50: 

1 
(50) 

mm (51) 

A massa do grupo e calculada pela equac2o 49. 

Neste trabalho utilizou-se o modelo de Luo e Svendsen (Luo and Svendsen 

Model) para a modelagem da quebra das particulas e o modelo de Prince e Blanch 

(Prince and Blanch Model) para a modelagem da coalescencia entre as particulas. 

Os modelos para quebra de particulas sao expressos como funcao da fraeao de 

quebra que e dado por: 

O modelo teorico de Luo e Svendsen foi desenvolvido para quebra de gotas e 

bolhas em suspensdes turbulentas. O modelo e baseado na teoria da turbulencia 

isotropica e da probabilidade. O modelo e representado pela equacao 53. 

(52) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

BV zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

( V
/ 3 

v,)= 0.923 F , ( l - 0 | j ! jzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA I 
(53) 

Onde, zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

PPcefdft'ft 

a (54) 
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§ e o tamanho adimensional dos vortices no subdominio inercial da turbulencia 

isotropica ezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA fi = 2, O limite inferior de integracao e dado por: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

min (55) 

Onde, 

1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
7J = (56) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

J  

Alem disso, 

FH e o coeficiente de calibracao 

£ (. e a taxa de dissipacao turbulenta da fase continua 

v c e a viscosidade cinematica da fase continua 

a e o coeficiente de tensao superficial 

O modelo de Prince e Blanch assume que a coalescencia de duas bolhas ocorre 

em tres etapas. Em primeiro lugar, as bolhas colidem mantendo um pequena quantidade 

de liquido, tambem chamado de filme, entre elas. Esta pequena quantidade de liquido e 

entSo drenada ate que o filme liquido que separa as bolhas atinja uma espessura critica. 

Por fim, o filme liquido se rompe e as bolhas coalescem. 

O fenomeno da coalescencia e, portanto, modelado pela taxa de colisao de duas 

bolhas e pela eficiencia de colisao relativa ao tempo necessario para a coalescencia: 

A eficiencia de colisSo e modelada atraves da comparacao do tempo necessario 

(57) 

para coalescencia, ttJ, com o tempo de contato real durante a colisao, rIJ: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

•J (58) 
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>J zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA[ l 6 ( T

 J zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 / 2

 f l  \  

(59) 

p2/ 3 

'JzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA „ l /3 
(60) 

Onde, 

/% e a espessura inicial do filme liquido zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

hf e a espessura eritica do filme liquido 

etJ e o raio equivalente, que e dado pela equacao 61 

1 1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

— + — 
\

e

>
 £

j j j  

(61) 

A contribuicao da turbulencia na frequencia de colisao e dada pela equa9ao 62. 

i/2 

(62) 

Onde F C T e um fator de calibra9ao, a area transversal das particulas em colisao e 

definida pela equa9ao 63 e a velocidade trurbulenta pela equa9ao 64. 

(63) 

(64) 

A contribui9ao da for9a de empuxo sobre a frequencia de colisao e modelada 

pela equa9ao 65. 

9t j  — FCBS, j \Ur j  Ur i  (65) 
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Onde, 

2. Ho-

+ 0.505 f 4 (66) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

FCB e um fator de calibracao. A contribuicao do cisalhamento na freqUencia de 

colisSo e atualmente negligenciada. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.4.2 Volumes finitos 

O metodo dos volumes finitos (MVF) e uma das tecnicas de discretiza9ao das 

equaeoes diferenciais parciais mais utilizadas em fluididinamica computacional. 

Diferentemente de outros metodos, que estao baseados em dedugoes matematicas, esta 

teenica esta fundamentada em uma abordagem fisica do problema representado pelas 

equaeoes diferenciais parciais. 

O primeiro passo do metodo dos volumes finitos consiste em dividir (on 

discretizar) o dominio de solu^ao em um numero finito de volumes de controle, onde, o 

conjunto dos volumes de controle e chamado de malha numerica. No centroide de cada 

volume de controle localiza-se um no computacional, no qual estao localizadas as 

variaveis de interesse (ou dependentes). O proximo passo consiste na integracao das 

equaeoes diferenciais parciais que representam o escoamento do fluido em todos os 

volumes de controle obtidos pela discretizacao do dominio. Nesta integracao, e aplicado 

o teorema da divergencia de Gauss para transformar as integrals em volume dos 

divergentes dos fluxos advectivos e difusivos em integrais em area dos fluxos normais a 

superficie dos volumes de controle, para tanto, as integrais devem estar em sua forma 

conservative 

Os valores das variaveis sao armazenados no centroide de cada volume de 

controle, para se obter os valores nas superficies ou fronteiras dos volumes de controle e 

necessario utilizar as funcoes de interpolacao ou aproxima9oes funcionais. Alem disso, 

as fungoes de interpola9ao sao responsaveis pela conectividade das variaveis entre os 
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volumes de controle. Como resultado, as equacSes finais levam a um sistema de 

equaeoes algebricas. 

O metodo dos volumes finitos pode ser aplicado a qualquer tipo de malha, 

estruturada ou nao-estraturada, portanto, adapta-se bem em geometrias complexas. 

Alem disso, as precisoes das aproximacoes e da representacao dos fluxos atraves das 

superficies dos volumes de controle tornam o metodo dos volumes finitos popular. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.4.3 Experiencias e pesquisas sobre coluna de bolhas em fluidodinamica 

computacional 

Krishna e Van Baten (2003) desenvolveram um modelo em CFD que descreve a 

hidrodinamica e a transferencia de massa entre ar e agua em uma coluna de bolhas 

operando no regime homogeneo e heterogeneo. De acordo com os autores, as 

simulacoes revelaram algumas caracteristicas dos regimes de escoamento homogeneo, 

heterogeneo e de transicao sobre a fracao volumetrica do gas e a transferencia de massa. 

Eles compararam as simulacoes com os dados experimentals e concluiram que a 

transferencia de massa para uma populacao de bolhas grandes e significativamente 

favorecida devido a frequente quebra e coalescencia de bolhas menores. Tambem 

destacaram, nas simulacoes em CFD, a forte influencia do diametro da coluna sobre a 

Mdrodmamica e a transferencia de massa. 

Michele e Hempel (2002) implementaram um modelo era CFD para reproduzir a 

medida espacial dos solidos, a distribuicao de gas e campo de fluxo de liquido , visando 

o desenvolvimento de uma ferramenta para calculos de scale-up. Segundo os autores, os 

calculos realizados era CFD provaram a importancia da correta modelagem da interacSo 

direta do gas disperso e da fase solida no escoamento trifasico. A implementacao da lei 

de arraste na transferencia da quantidade de movimento entre o gas e o solido nao so 

deu resultados corretos na fluidizacao a baixas velocidades superficiais do gas, mas 

tambem, foi capaz de reproduzir o efeito adverso do aumento da velocidade superficial 

do gas sobre o escoamento que havia sido demosntrado experimentalmente na literatura. 

Dhotre, Ekambara e Joshi (2004) desenvolveram um modelo bidimensional em 

CFD para predicao do padrao de escoamento em reatores de coluna de bolhas e analisar 
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a variaeao do perfil de fracao volumetriea do gas (gas-holdup) com relacao a altura da 

coluna e da geometria do distribuidor. O perfil de fracao volumetriea gas previsto pelas 

simulacoes em CFD concordaram com os dados experimentals para a coluna de 0.385 

m de diametro. 

Dionisio (2008) analisou atraves das tecnicas de CFD a influencia de parametros 

e aproximacSes geometricas sobre o escoamento bifasico (gas-liquido) em colunas de 

bolhas de escala de laboratorio. Foi observado que a inclusao de distribuidores de fase 

gasosa na malha computacional acarretou em melhor predieto dos perfis de fracao 

volumetriea de gas nas colunas, resolvendo os problemas de aproximacOes geometricas 

arbitrarias sobre a forma de se distribuir o gas pela coluna em casos que a simples 

injecao uniforme apresenta problemas. A utilizacao dessa abordagem, no entanto, deve 

ser cuidadosamente considerada devido ao aumento do esforco computacional. Tambem 

foi observada uma mudanca notavel no comportamento do perfil de velocidade axial da 

fase liquida devido a utilizacao de uma recirculacao externa a coluna (External Loop), 

acarretando um decrescimo no valor total de fracao volumetriea de gas na coluna (Total 

gas hold-up). No equipamento com o "External loop", o perfil de velocidade axial do 

liquido e ascendente em todo o corpo principal da coluna, diferindo das colunas 

cilindricas verticals que possuem fluxo ascendente no centro da coluna e descendente 

nas regiSes proximas as paredes. Os resultados mostraram que a metodologia utilizada 

no trabalho e adequada e capaz de prever comportamentos importantes nos 

equipamentos bifasicos em questao. 

Santos (2005) estudou a influencia de parametros na fluidodinamica do gas-

liquido, como: vazao de entrada do gas, tamanho das bolhas, influencia da fase 

continua, analise da influencia de tres modelos de arraste nos perfis medios de fracao 

volumetriea do gas e de velocidade axial do liquido, alem de corroborar os modelos 

com dados experimentais da literatura. Atraves dos resultados de simulacao verificou-se 

que quanto maior a velocidade de entrada do gas, maior o gradiente nos perfis de 

velocidade axial e de fracao volumetriea. O efeito do diametro das bolhas depende das 

caracteristicas da fase continua. Dentre os modelos de arraste testados, os de Grace e 

Ishii-Zuber foram os que apresentaram melhor concordancia com os dados 

experimentais. Os efeitos da fase continua foram avaliados para dois diametros de 

bolhas 4,13 e 6,75 mm. Foi observado, para o caso com menor diametro, que os valores 
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dos perfis de fracao volumetriea para o sistema mais viscoso foram superiores aos do 

sistema menos viscoso, enquanto que para o caso com diametro das bolhas de 6,75 mm 

foi observado o contrario, ou seja, os valores da fracao volumetriea foram maiores para 

o sistema menos viscoso. Foi observada boa concordancia com dados experimentais 

para os casos com velocidade de entrada de gas de 2 cm/s e 5 cm/s para o sistema 

menos viscoso e de 2 cm/s para o sistema mais viscoso. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.5 Planejamento Experimental 

Para Montgomery (1997), o planejamento experimental e um metodo estatistico 

em que se realiza um teste, ou uma serie de testes, cujo objetivo e realizar mudancas 

propositais nas variaveis de entrada de um processo, de modo a observar e identificar 

mudancas correspondentes na saida, o que produzira informacao que pode levar a 

melhoria do processo. Os objetivos do experimento podem incluir: 

• Determinar quais variaveis sao mais influentes nos resultados; 

• Atribuir valores as variaveis influentes de modo a otimizar os resultados; 

• Atribuir valores as variaveis influentes de modo a minimizar a variabilidade dos 

resultados; 

• Atribuir valores as variaveis influentes de modo a minimizar a influencia de 

variaveis incontrolaveis; 

Segundo Montgomery (2004), os metodos de planejamento experimental podem 

ser usados tanto no desenvolvimento do processo quanto na solucao de problemas do 

processo, para melhorar o seu desempenho ou obter um processo que seja robusto ou 

nao sensivel a fontes externas de variabilidade. 

Conforme Montgomery (2004), o planejamento experimental e uma ferramenta 

de engenharia criticamente importante para melhorar um processo de fabricacao. Tern, 

tambem, aplicacao extensiva no desenvolvimento de novos processos. A aplicacao 

dessas tecnicas bem cedo no desenvolvimento do processo pode resultar em 
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• Producao melhorada 

• Variabilidade reduzida e conformidade mais proxima da nominal 

• Tempo de desenvolvimento reduzido 

• Custos totals reduzidos 

De acordo com Montgomery (2004), os metodos de planejamento experimental 

podem, tambem, desempenhar um papel importante nas atividades do planejamento de 

engenharia, onde novos produtos sao desenvolvidos e os existentes, melhorados. 

Algumas aplicacSes do planejamento experimental estatistico no planejamento de 

engenharia incluem 

• AvaliacHo e comparacao de configuracSes de planejamento basicas 

• Avaliacao de materials alternativos 

• Determinacao dos parametros-chave do planejamento do produto que tern 

impacto sobre o desempenho 

O uso do planejamento experimental nessas areas pode resultar em capacidade 

melhorada de fabri cacao do produto, desempenho de campo e confiabilidade 

acentuados, menor custo e menor tempo de desenvolvimento do produto. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.5.1 Planejamento Fatorial 2
k 

Para Montgomery (2004), o planejamento fatorial e uma tecnica utilizada 

quando se tern duas ou mais variaveis (ou fatores) e deseja-se medir os efeitos (ou 

infiuencias) destas variaveis na resposta de um processo. Especificamente, o 

planejamento fatorial permite que em cada tentativa completa ou replicacSo do 

experimento, sejam investigadas todas as combinacoes possiveis dos niveis dos fatores. 

Calado e Montgomery (2003) afirmam que o planejamento fatorial e a unica maneira de 

prever a interacao entre os fatores. 

Segundo Calado e Montgomery (2003), geralmente o planejamento fatorial e 

realizado em dois niveis, no maximo tres. Isto porque, o uso de mais niveis aumenta 
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excessivamente o nurnero de pontos experimentais, fato esse que se quer evitar quando 

se propoe um planejamento. 

De acordo com Montgomery (2004), certos tipos especiais de planejamento 

fatoriais sao muito uteis no desenvolvimento e melhoria do processo. Um desses e um 

planejamento fatorial com k fatores, cada um com dois niveis. Como cada replicacao 

completa do planejamento tern 2
k rodadas, o arranjo e chamado um planejamento 

fatorial 2
k . Conforme Calado e Montgomery (2003), no caso de se ter 4 variaveis, 2

4 = 

16, sigrdficando com isso que 16 experimentos devem ser realizados. Esse tipo de 

planejamento tern uma analise grandemente simplificada e e particularmente util nos 

estagios iniciais de um trabalho experimental, quando se tern muitas variaveis a se 

investigar. Esse procedimento fornece o menor nurnero de corridas com os quais os k 

fatores podem ser estudados em um planejamento fatorial completo. ConseqUentemente, 

esses planejamentos sao largamente usados em experimentos de varredura de fatores. 

Montgomery (2004) afirma que o efeito de um fator e defmido como a mudanca 

na resposta produzida por uma mudanca no nivel do fator. Isso e chamado efeito 

principal, porque se refere aos fatores principals no estudo. 

Segundo Montgomery (2004), em alguns experimentos, a diferenca na resposta 

entre os niveis de um fator nao e a mesma em todos os niveis dos outros fatores. 

Quando isso ocorre, ha uma interacSo entre os fatores. Quando uma interaeao e muito 

grande, os efeitos principals correspondentes tern pouco significado. Uma interaeao 

significante pode mascarar a significancia dos efeitos principais. 

Conforme Montgomery (2004), na medida em que cresce o nurnero de fatores 

em um experimento fatorial, cresce tambem o nurnero de efeitos que podem ser 

estimados. Na maioria das situacoes, o principio da escassez de efeitos se aplica; isto e, 

o sistema e, usualmente, dominado pelos efeitos principais e pelas interafoes de ordem 

inferior. Interacoes de tres ou mais fatores sao, em geral, despreziveis. Portanto, quando 

o nurnero de fatores e moderadamente grande,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA k > 4 ou 5, uma pratica comum e rodar 

apenas uma replicacao do planejamento 2 k e, entao, combinar as interagoes de ordem 

maior como uma estimativa do erro. 
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Capitulo 3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Metodologia Numerica 

3.1 Metodologias da Fluidodinamica Computacional 

A metodologia utilizada em CFD e uma sequencia de procedimentos tais como: 

• Construc&o da geometria 

• Geracao da malha computacional 

• O pre-processamento 

• O solver 

• O pos-processamento. 

3.1.1 Geometria/Malha 

Este processo interativo e a primeira etapa. O objetivo e produzir uma malha 

computacional que sera utilizada no pre-processador para as definicoes das condicoes 

de contorno. Antes da malha ser construida, uma geometria solida que represente o 

sistema em estudo e necessaria. A geometria e a malha podem ser criadas em 

CAD2Mesh ou em outra ferramenta de cria?ao. As principais etapas s3o: 

1. Definir ou criar a geometria da regiao de interesse. 

2. Criar regioes de escoamento de fluido e regioes solidas 

3. Definir as propriedades e refinar a malha computacional 

3.1.2 Pre-Processamento 

O Pre-Processamento e uma etapa interativa que consiste na modelagem fisica do 

problema de escoamento, na qual sao realizadas as seguintes etapas: 
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• Definicao dos fenomenos flsicos e quimicos 

• Definicao das propriedades dos fluidos, tais como, densidade, viscosidade, etc 

• Aplicacao das condi9oes de contorno 

• Escolha dos modelos adequados ao processo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3.1.3 Solver 

A etapa em que o problema e resolvido e chamada Solver. Os resultados sao 

produzidos em um processo nao interativo da seguinte forma: 

1. As equaeoes parciais diferenciais sao integradas sobre todos os volumes de 

controle da regiao de interesse. Isto e equivalente a apliear as leis de 

conservaeio basicas, como massa e momento, para cada volume de controle. 

2. As equacdes integrais sao convertidas em um sistema de equacdes algebricas 

atraves de aproximacdes dos termos das integrais. 

3. As equaeoes algebricas sao resolvidas iterativamente. 

Uma aproximagao iterativa e necessaria por causa da natureza nao-linear das 

equaeoes. Quando a solueSo se aproxima da solucao exata a simulacao converge. 

3.1.4 P6s-Processamento 

O Pos-Processamento e uma etapa interativa de analise, visualizac^o e 

apresentagEo dos resultados e inclui desde valores pontuais ate animacoes complexas. 

• Visualizacao da geometria e volumes de controle; 

• Visualizacao de vetores que mostram a dire?ao e a magnitude do escoamento; 

• Visualizacao das variacSes de variaveis escalares, como temperatura e pressao, 

atraves do dominio; 

• Calculos numericos; 

• Graficos; 

• Animacoes; 
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CapitulozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 4 

Resultados e Discussao 

4.1 Modelagent em CFD 

A model agem e simulacao do reator de cloracao de eteno foi realizada na regiao 

destacada em vermelho na Figura 1. Esta regiao consiste em uma coluna cilindrica na 

qual a mistura liquida de cloro e EDC entra em contato com eteno gasoso, que e 

injetado no reator atraves de tres distribuidores (ou espargidores) localizados na base 

desta coluna. Como a reacao e instantanea, a etapa limitante do processo e a 

transferencia de massa do eteno para o EDC. Portanto, a reacao quimica de cloracao 

direta do eteno nao foi considerada. 

A metodologia numerica foi realizada em cinco etapas principais: a construcao 

da geometria, a gera?ao da malha numerica, o pre-processamento, o solver e o pos-

processamento. 

As simulacoes foram realizadas com os seguintes programas computacionais: 

• Construcao da geometria: ANSYS Geometry-Design Modeler 12 

• Geracao da malha numerica: ANSYS CFX-Mesh 12 

• Pre-processamento: ANSYS CFX-Pre 12 

• Solver: ANSYS CFX-Solver 12 

• P6s-processamento: ANSYS CFX-Post 12 

4.1.1 Construcao da geometria 

As caracteristicas geometricas do reator de cloracao de eteno sao as seguintes: 
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• Diametro do reator = 1,7 m 

• Altura do reator = 13,5 m 

• Diametro dos espargidores de Eteno = 0,1016 m 

• Distancia entre os espargidores de Eteno = 0,37 m 

• Numero de furos em cada espargidor de Eteno = 68 

• Diametro dos furos = 0,006 m 

A Figura 3 mostra a geometria do reator de cloracao de eteno. Para diminuir o 

tempo de simulacao foi considerada a simetria do reator. Por sua vez as Figuras 4 e 5 

mostram a geometria dos espargidores de eteno. Os espargidores sao formados por 

tubos cilindricos posicionados transversalmente ao corpo do reator. Nas paredes dos 

espargidores existem diversos furos distribuidos em funcao de permitir uma melhor 

dispersao do eteno no reator. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 3. Geometria do reator de cloracao de eteno. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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0.200 0.600 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 4. Geometria dos espargidores de eteno. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) 

Figura 5. Geometria dos espargidores de eteno. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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4.1.2 Geracao da malha numerica zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Como mencionado no Capitulo 3, o dominio de solucao e dividido em urn 

numero finito de volumes de controle, onde, o conjunto dos volumes de controle e 

chamado de malha numerica. 

As Figuras 6 a 9 mostram a malha numerica para diferentes partes e em 

diferentes posicoes do reator de cloracao de eteno. Pode-se observar na Figura 8 que a 

regiao proxima dos espargidores de eteno e mais refinada do que o restante do corpo do 

reator. Alem disso, a Figura 9 mostra um refinamento da malha proximo a parede do 

reator conhecido como funcao inflation. A funcao inflation e responsavel pelo 

refinamento da malha nas proximidades de paredes e consiste em posicionar as camadas 

de elementos prismaticos paralelamente a superficies solidas. 

AN zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
v l 2  

Figura 6. Malha numerica do reator com detalhe do piano de simetria. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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Figura 7. Malha numerica do reator com detalhe proximo as paredes. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) 

Figura 8. Malha numerica do reator com detalhe proximo aos espargidores de eteno. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 9. Malha numerica do reator com detalhe do inflation. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Neste trabalho foram construidas quatro geometrias e consequentemente quatro 

malhas numericas, pois, dois dos fatores utilizados no planejamento fatorial sao 

geometricos como o diametro dos furos dos espargidores de eteno e o diametro do 

reator. 

A malha numerica correspondente a geometria 1 na qual o diametro dos furos 

dos espargidores de eteno e de 5,4 mm e o diametro do reator e de 1,53 m possui as 

seguintes caracteristicas apresentadas na Tabela 1. 

Tabela 1. Caracteristicas da malha numerica da geometria 1. 

Numero de Nos 51707 

Numero de elementos tetraedros 

Numero de elementos piramidais 

Numero de elementos prismaticos 

104371 Numero de elementos tetraedros 

Numero de elementos piramidais 

Numero de elementos prismaticos 

546 

Numero de elementos tetraedros 

Numero de elementos piramidais 

Numero de elementos prismaticos 56732 

Numero total de elementos 161649 
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A malha numerica correspondente a geometria 2 na qual o diametro dos furos 

dos espargidores de eteno e de 6,6 mm e o diametro do reator e de 1,53 m possui as 

seguintes caracteristicas apresentadas na Tabela 2. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabela 2. Caracteristicas da malha numerica da geometria 2. 

Numero de Nos 51782 

Numero de elementos tetraedros 

Numero de elementos piramidais 

Numero de elementos prismaticos 

104554 Numero de elementos tetraedros 

Numero de elementos piramidais 

Numero de elementos prismaticos 

539 

Numero de elementos tetraedros 

Numero de elementos piramidais 

Numero de elementos prismaticos 56864 

Numero total de elementos 161957 

A malha numerica correspondente a geometria 3 na qual o diametro dos furos 

dos espargidores de eteno e de 5,4 mm e o diametro do reator e de 1,87 m possui as 

seguintes caracteristicas apresentadas na Tabela 3. 

Tabela 3. Caracteristicas da malha numerica da geometria 3. 

Numero de Nos 53316 

Numero de elementos tetraedros 130534 

Numero de elementos piramidais 509 

Numero de elementos prismaticos 50430 

Numero total de elementos 181473 

A malha numerica correspondente a geometria 4 na qual o diametro dos furos 

dos espargidores de eteno e de 6,6 mm e o diametro do reator e de 1,87 m possui as 

seguintes caracteristicas apresentadas na Tabela 4. 

Tabela 4. Caracteristicas da malha numerica da geometria 4. 

Numero de N6s 52765 

Numero de elementos tetraedros 128083 

Numero de elementos piramidais 523 

Numero de elementos prismaticos 50268 

Numero total de elementos 178874 



4.1.3 Pre-Processamento zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Nas simulacSes utilizou-se o sistema bifasico EDC-Eteno, sendo o EDC 

(Dicloroetano) a fase continua e o Eteno a fase dispersa. 

As propriedades fisico-quimicas das substantias utilizadas estao dispostas na 

Tabela 5. 

Tabela 5. Propriedades dos Fluidos a 25°C 

E D C Eteno 

Massa Especifica [kg/m
J

] 1253 1,178 

Viscosidade [Pa s] 0,0008 1,14xlO"
15 

Tensao Interfacial [N/mJ 0,038 

4.1.3.1 Modelos 

Neste trabalho os seguintes modelos foram utilizados na especificacao das 

simula9oes: 

• Modelo baseado na formula9ao Euleriana-Euleriana para fluxos dispersos; 

• Modelo de Ishii-Zuber para a for9a de Arraste; 

• Modelo k-e de turbulencia para a fase continua; 

• Modelo MUSIG (Multi-Size-Group) de balan9o populacional para distribui9ao 

do tamanho das bolhas; 

• Modelo de Lopez de Bertodano para a for9a de dispersao turbulenta; 

• Modelo de Sato Enhanced Eddy Viscosity para transferencia de turbulencia; 

4.1.3.2 Condicoes de Contorno 

A simula9ao foi configurada para o regime permanente devido as suas 

caracteristicas de funcionamento continuo na sua opera9ao na planta industrial. 

As condi9oes de contorno estao dispostas na Tabela 6. 
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Tabela 6. Condicdes de Contorno. 

Local Tipo Especificacdes 

Base da Coluna zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAEntrada de EDC Vazao de EDC 

Fracao Volumetrica de EDC = 1 

Fracao Volumetrica de Eteno = 0 

Espargidores Entrada de Eteno Vazao de Eteno 

Fracao Volumetrica de EDC = 0 

Fracao Volumetrica de Eteno = 1 

Topo da Coluna Saida Pressao Relativa = 0 Pa 

Simetria Simetria zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA-

Parede Parede Lisa Condicao de nao escorregamento 

4.2 Planejamentn fatorial 2
4 

O Planejamento fatorial foi utilizado neste trabalho, pois os efeitos dos fatores 

individuals e suas combinacoes sobre a fracao volumetrica de eteno no topo do reator 

foram investigados. O Planejamento fatorial adotado foi o 2
4 que tern quatro fatores em 

dois niveis. Os quatro fatores analisados foram o diametro de furos dos espargidores de 

eteno, o diametro do reator, a vazao de EDC e a vazao de eteno. 

A Tabela 7 mostra os valores das variaveis (ou fatores) de interesse consideradas na 

simulacao nos niveis - 1 , 0 e 1. 

As simulacoes foram realizadas, seguindo o planejamento fatorial mostrado na 

Tabela 8. 

Tabela 7. Fatores analisados em tres niveis. 

Niveis 

Fatores -1 0 +1 

A = Diametro dos furos (m) 0,0054 0,006 0,0066 

B = Diametro do reator (m) 1,53 1,7 1,87 

C = Vazao de EDC (kg/s) 1463,742 1626,38 1789,018 

D = Vazao de eteno (kg/s) 1,2668 1,4076 1,5484 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Tabela 8. Planejamento fatorial. 

Experimento zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAA B C D 

1 -1 -1 -1 -1 

2 +1 -1 -1 -1 

3 -1 +1 -1 -1 

4 +1 +1 -1 -1 

5 -1 -1 +1 -1 

6 +1 -1 +1 -1 

7 -1 +1 +1 -1 

8 +1 +1 +1 -1 

9 -1 -1 -1 +1 

10 +1 -1 -1 +1 

11 -1 +1 -1 +1 

12 +1 +1 -1 +1 

13 -1 -1 +1 +1 

14 +1 -1 +1 +1 

15 -1 +1 + 1 +1 

16 +1 +1 +1 +1 

4.3 Resultados dos experimentos 

A Figura 10 representa o perfil de fracao volumetrica do gas eteno no piano de 

simetria para o caso em que todos os fatores estao nas condicoes atuais, ou seja, de 

acordo com o modelo real do reator. 

As Figuras de 11 a 26 representam respectivamente os perfis de fracao 

volumetrica do gas eteno no piano de simetria dos experimentos de 1 a 16. 
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Experimento pad ran 

fimbria zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAVcAumezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA F r a c t i o n 

i . 0 0 0 e * 0 0 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

i.OOOe-001 

5 0 0 e-0 0 1 

1 OOOe-015 

A N S Y S 

5.000 (m) 

Figura 10. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento padrao. (Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento padrao 

de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

XKlenn = 0,0029146 

Experimento 1 

t t e n o . v o i u m e t - r a c t i o n 

7 5 0 0 e - O 0 1 

2 .5 0 0 e-0 0 1 

1 .OOOe-015 

A N 

2.500 5.000 (m) 

Figura 11. perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 1. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 1 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

^ = 1 x 1 0 
- 1 5 

Experimento 2 

5.000 (m) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A N S Y S 

Figura 12. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 2. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 2 foi de: 

=1x10 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA-15 

Experimento 3 

2 500zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA J . 0 0 0 (m) 

Figura 13. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 3. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 3 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 4 

- T o . =1x10 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
- 1 5 

5.000 (m) 

Figura 14. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 4. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 4 foi de: 

I x l O -
1 5 

Experimento 5 

Figura 15. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 5. (Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

5 1 



A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 5 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

=0,00641304 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 6 

5.000 (m) 

Figura 16. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 6. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 6 foi de: 

^=0 ,00632181 

Experimento 7 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

E t e n ozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA. V o l u m e  Fract ion 

S i m e t f l a  

r r 1 oooe+ooo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2 5 0 0 e-0 0 1 

1 .OOOe-0 1 5 

A N S Y S 

z 

Figura 17. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 7. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 7 foi de: 

^ = l x l O - , s zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 8 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Eteno.Volume Fract ion zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
S i m e t r i a  

1 O O O e + O O O 

7 5 0 0 e - 0 0 1 

5 0 0 0 e - 0 0 1 

2 5 0 0 e-0 0 1 

1 OOOe-015 

A N S Y S 

5 . 0 0 0 ( m ) 

Figura 18. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 8. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 8 foi de: 

^ = 1 x 1 0 
- 1 5 

Experimento 9 

mo.Volume Fract ion 

» 1 

1 . 0 0 0 e + 0 0 0 

5 0 O 0 e 0 0 1 

2 5 0 0 e-0 0 1 

1 .OOOe-015 

A N S Y S 

Figura 19. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 9. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

5 3 



A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 9 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

XEleno =0,0172436 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 10 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Et eno Volume Fract ion 
Swnetna zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 O O O e + O O O 

7 . 5 0 0 e - 0 0 1 

2 5 0 0 e - 0 0 1 

1 O O O e - 0 1 5 

A N S Y S 

5.000 (m) 

Figura 20. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 10. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 10 foi de: 

=0,0178227 

Experimento 11 

Eteno.Volume Fract ion 
S i m e t r i a  

1 O O O e + 0 0 0 

7 . 5 0 0 e - 0 0 l 

2 . 5 0 0 e - 0 0 1 

1 O O O e - 0 1 5 

A N S Y S 

A m 

5.000 (m) 

3.750 

Figura 21. Perfil da Fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 11. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 11 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 12 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

E t e n o . V o l u m e F r a c t i o n 

S i m e t r i a  

i oooe+000 

7 .500e-001 

5 0 0 0 e - 0 0 1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2 5 C0 e-0 0 1 

1  OOOe-015 

^ = 1 x 1 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
- 1 5 

A I M zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A m 

2.500 5.000 (m) 

3 750 

Figura 22. Perfil da Fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 12. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 12 foi de: 

^ = l x l 0 "
1 5 

Experimento 13 

1.250 3 750 

Figura 23. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 13. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 



A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 13 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Xrtaw * 0,0358804 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 14 

5.000 (m) 

Figura 24. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 14. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 14 foi de: 

X*~ =0,0216359 

Experimento 15 

Figura 25. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 15. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 15 foi de: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

X = 1x10 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
- 1 5 

Eteno zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Experimento 16 

E t e n o . V o l u m e F r a c t i o n 

S i m e t r i a  

1 0 O O e * O 0 0 

7 . 5 0 0 e - 0 0 1 

5 0 Q 0 e - 0 0 1 

1 O O O e - 0 1 5 

! 5 0 0 6 - 0 0 1 

1.250 3750 

Figura 26. Perfil da fracao volumetrica de eteno ao longo do reator no piano de simetria do 

experimento 16. (Fonte: Resultado da Pesquisa) 

A fracao volumetrica de eteno no topo do reator para o experimento 16 foi de: 

A partir das Figuras 11 a 26 foi possivel observar que os perfis da fracao 

volumetrica do gas eteno no piano de simetria quando o diametro do reator estava no 

nivel -1 apresentou-se de forma uniforme axialmene. Enquanto que nos casos em que o 

diametro estava no nivel +1 os perfis da fracao volumetrica do gas eteno apresentaram-

se de forma nao uniforme axialmente o que favorece a recirculacao de liquido no 

interior da coluna. 

Os resultados da fracao volumetrica de eteno no topo do reator (XFjato) estao 

dispostas na Tabela 9. 
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Tabela 9. Resultados dos Experimentos 

Experimento zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAy 
Eteno zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 lx lO"
1 5 

2 l x l O
- 1 5 

3 lx lO"
1 5 

4 lx lO"
1 5 

5 0,00641304 

6 0,00632181 

7 lx lO"
1 5 

8 lx lO"
1 5 

9 0,0172436 

10 0,0178227 

11 lx lO"
1 5 

12 lx lO"
1 5 

13 0,0358804 

14 0,0216359 

15 lx lO"
1 5 

16 lx lO"
1 5 



Tabela 10. Constantes dos Contrastes para o planejamentozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 24 

Exper imento A B A B C A C B C A B C D A D B D A B D C D A C D B C D A B C D 

1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA(1) -1 -1 + 1 -1 +1 + 1 -1 -1 + 1 +1 -1 + 1 -1 -1 + 1 

2 a +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 +1 +1 +1 -1 -1 

3 b -1 + 1 -1 -1 +1 -1 + 1 -1 + 1 -1 + 1 + 1 -1 +1 -1 

4 ab +1 +1 +1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 + 1 +1 

5 c -1 -1 +1 + 1 -1 -1 + 1 -1 +1 +1 -1 -1 + 1 + 1 -1 

6 ac +1 -1 -1 + 1 + 1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 + 1 +1 

7 be -1 + 1 -1 +1 -1 + 1 -1 -1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 +1 

8 abc +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 -1 

9 d -1 -1 + 1 -1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 +1 -1 +1 +1 -1 

10 ad +1 - I -1 -1 -1 +1 + 1 +1 +1 -1 -1 -1 -1 +1 + 1 

11 bd -1 +1 -1 -1 + 1 -1 + 1 +1 -1 + 1 -1 -1 + 1 -1 + 1 

12 abd +1 + 1 + 1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 +1 + 1 -1 -1 -1 -1 

13 cd -1 -1 +1 +1 -1 -1 + 1 +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 

14 acd +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 + 1 + 1 -1 -1 + 1 +1 -1 -1 

15 bed -1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 + 1 -1 +1 -1 +1 -1 

16 abed +1 +1 +1 +1 +1 +1 + 1 +1 +1 + 1 +1 + 1 + 1 +1 +1 

A Tabela 10 e a tabela dos sinais mais e menos para o planejamento 2
4. Os sinais 

nas colunas dessa tabela podem ser usados para estimar os efeitos dos fatores. A 

estimativa de qualquer efeito principal ou interacao e determinada pela multiplicacao 

das combinacoes fator-nivel na segunda coluna da Tabela 10 pelos sinais na coluna 

correspondente do efeito principal ou interacao, somando-se, entao, os resultados para 

se obter urn contraste, e dividindo-se o contraste pela metade do numero total de 

experimentos. Expressa matematicamente como a equacao 67, 

Efeito = 
Contraste 

n2 k-\ 
(67) 

Como ilustracao, a estimativa do efeito do fator A e 

A = -[a + ab + ac + abc + ad + abd + acd + abed -(l)-b-c-d-bc-bd-cd - bed] 
8 

[ l x l O " 1 5 + l x l 0 " 1 5 +0,00632181 + l x l 0 " 1 5 +0,0178227 + l x l 0 - ' 5 +0,0216359 + 

= - l x l O - 1 5 - l x l O - 1 5 - l x l O - 1 5 -0,00641304-lxlO" 1 5 -0,0172436-lx 10"15 

8 

0,0358804-lxlO" 1 5 

.4 = -0,001720 
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Assim, o efeito do aumento do diametro dos furos dos espargidores em 10% e o 

de diminuir em 0,001720 a fracao volumetrica do gas eteno no topo do reator. 

O conjunto completo das estimativas dos efeitos e dado na Figura 27. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Session zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 0  23  zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Es t i ma t e d Ef f e c t s  a nd Co e f f i c i e n t s  f o r  f r a c a o v o l u me t r i c a de  e t e n o ( c o de d 

uni t s )  

Te r m Ef f e c t  Co e f  

Co n s t a n t  0 , 0 0 6 5 8 2 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
A - 0 , 0 0 1 7 2 0 - 0 , 0 0 0 8 6 0 

3 - 0 , 0 1 3 1 6 5 - 0 , 0 0 6 5 8 2 

C 0 , 0 0 4 3 9 8 0 , 0 0 2 1 9 9 

D 0 , 0 0 9 9 8 1 0 , 0 0 4 9 9 0 

A*B 0 , 0 0 1 7 2 0 0 , 0 0 0 8 6 0 

A* C - 0 , 0 0 1 8 6 4 - 0 , 0 0 0 9 3 2 

A* D - 0 , 0 0 1 6 9 7 - 0 , 0 0 0 8 4 8 

B* C - 0 , 0 0 4 3 9 8 - 0 , 0 0 2 1 9 9 

S O - 0 , 0 0 9 9 8 1 - 0 , 0 0 4 9 9 0 

C* D 0 , 0 0 1 2 1 4 0 , 0 0 0 6 0 7 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

z 0 , 0 0 1 8 6 4 0 , 0 0 0 9 3 2 

A * 3 * :  0 , 0 0 1 6 9 7 0 , 0 0 0 8 4 8 

A* C* D - 0 , 0 0 1 8 4 2 - 0 , 0 0 0 9 2 1 

B* C* D - 0 , 0 0 1 2 1 4 - 0 , 0 0 0 6 0 7 

A*B* C* D 0 , 0 0 1 8 4 2 0 , 0 0 0 9 2 1 

« •  

Figura 27. Estimativa dos efeitos dos fatores. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) 

Um metodo muito util para avaliar a significancia dos fatores em urn 

experimento 2
k e a construcao do grafico da probabilidade normal das estimativas dos 

efeitos como mostrado na Figura 28. 

Como o erro experimental nao foi considerado ja que temos apenas uma medida 

para cada experimento o grau de liberdade do termo erro e zero, neste caso, o grafico de 

probabilidade normal (percentagem versus os efeitos nao normalizados) produzido pelo 

minitab apresenta uma reta que passa pelo ponto (50, 0) com uma inclinacao de 

MLenthsPSE. 

Os efeitos despreziveis sao normalmente distribuidos e estao proximos a reta 

num grafico de probabilidade normal. Ja os efeitos significantes localizam-se distante da 

reta, ou seja, os valores absolutos localizam-se fora da margem de erro. 
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N o r m a l P l o t  o f t h e E f f e c t s 
( r e s p o n s e is f r a c a o v o l u m e t r i c a d e e t e n o , A l p h a = 0 , 0 5 ) 

- 0 , 0 1 5 - 0 , 0 1 0 - 0 , 0 0 5 0 , 0 0 0 0 , 0 0 5 0 , 0 1 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Effect 

L e n t i l ' s PSE = 0 , 0 0 2 6 7 0 8 4 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 28. Grafico da probabilidade normal dos efeitos. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Claramente, os efeitos principals de B e D e a interacao BD sao significantes, 

uma vez que se localizam distantes da reta que passa pelos outros pontos e seus valores 

absolutos estao fora da margem de erro que e de 0,00687. 

Como B = -0,013165, o efeito do aumento do diametro do reator e a diminuicao 

da fracao volumetrica do gas eteno no topo do reator. No entanto, D = 0,009981, de 

modo que, o efeito do aumento da vazao de Eteno e o aumento da fracao volumetrica do 

gas eteno no topo do reator. 

A Figura 29 e urn grafico da interacao BD. Este grafico indica que o efeito do 

aumento da vazao de eteno em altos niveis do diametro do reator e insignificante, mas o 

aumento da vazao de eteno em baixos niveis do diametro do reator aumenta a fracao 

volumetrica do gas eteno no topo do reator. Obtem-se baixas fracSes volumetricas do 

gas eteno no topo do reator com diametro do reator e vazao de eteno menores. 
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I n t e r a c t i o n P l o t  f o r f r a c a o v o l u m e t r i c a de e t e n o 
Da t a M e a n s 

0 , 0 2 5 i zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 29. Grafico da interacao dos fatores B e D. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A Figura 30 representa o Grafico de Pareto. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

B-

BD-

D-

BC-

C-

AC-

ABC-

ACD-

ABCD-

AB-

A-

ABD-

AD-

BCD-

CD-

P a r e t o C h a r t  o f t h e E f fe c t s 

( r e s p o n s e is f r a g a o v o l u m e t r i c a d e e t e n o , A l p h a = 0 , 0 5 ) 

0 , 0 0 6 8 7 

0 , 0 0 0 0 , 0 0 2 0 , 0 0 4 0 , 0 0 6 0 , 0 0 8 0 , 0 1 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Ef fect  

t e n t h ' s PSE = 0 , 0 0 2 6 7 0 8 4 

Factor Name 

A A 

B B 

c C 

D [)  

0 , 0 1 2 0 , 0 1 4 

Figura 30. Grafico de Pareto para os dados experimentais. 

(Fonte: Resultado da Pesquisa) 
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O grafico de Pareto mostra quais os fatores sao signiflcantes e a ordem de 

signiflcancia dos mesmos. O valor 0,00687 representa a margem de erro, ou seja, os 

efeitos que possuem valores absolutos maiores do que a margem de erro sao 

significativos e os efeitos que possuem valores absolutos menores sao despreziveis. 

De acordo com o grafico de Pareto e possivel observar que o fator B (diametro 

do reator) e o mais influente sobre a fracao volumetrica do gas eteno no topo do reator 

seguido do fator D (vazao de eteno) e da interacao dos fatores BD. 
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Capitulo 5 

Conclusoes zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A partir dos resultados dos experimentos e estatisticos foi possivel concluir que: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

S Dentre os fatores estudados aqueles que apresentaram uma maior influencia 

sobre a fracao volumetrica do gas eteno no topo do reator foram os fatores 

principals B, D e a interacao BD. 

S O efeito do aumento do fator B (diametro do reator) e a diminuicao da fracao 

volumetrica do gas eteno no topo do reator. 

S O efeito do aumento do fator D (vazao de eteno) e o aumento da fracao 

volumetrica do gas eteno no topo do reator. 

S A partir da analise da interacao dos fatores B e D pode-se concluir que se obtem 

baixas fracoes volumetricas do gas eteno no topo do reator com diametro do 

reator e vazao de eteno menores. 

S A partir do grafico de Pareto pode-se analisar que dentre os fatores influentes a 

ordem de significancia e dada da seguinte forma: o fator B e o mais significativo 

seguido do fator D e da interacao BD. 
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Propostas para Trabalhos Futuros zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

SzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Estudar o efeito de outros fatores nao considerados neste trabalho, por exemplo, 

numero, posicao e forma de distribuicao dos furos nos distribuidores de eteno. 

S Realizar novos estudos geometricos nas colunas de bolhas com outros tipos de 

distribuidores de fase gasosa. 

S Realizar estudos considerando o regime transiente. 

S Realizar estudos com a geometria do reator mais complexa. Por exemplo, 

realizar simulacoes considerando o sistema resfriamento e sistema de 

recirculacao de liquido. 

S Realizar um estudo sobre a influencia da vaporizacao do cloro no seio da massa 

reacional e seu efeito sobre a fracao volumetrica ou concentracao de eteno no 

topo do reator. 

S Realizar estudos considerando a alimentacao de cloro gasoso ao inves de cloro 

liquido no reator. 
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