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RESUMO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

0 Craqueamento Catalitico Fluldizado (FCC) e um processo industrial que 

converte hidroearbonetos pesados em produtos de menor peso molecular em reatoreszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA risers. 

Neste trabalho, foram realizadas simulacoes numericas do escoamento bifasico (eatalisador 

e gasoleo) atraves de um riser, empregando o pacote comercial de fluidodinamica 

computacional CFX 12.0. Equacoes de conservacao de massa, momento e energia para 

cada fase foram resolvidas utilizando o metodo numerico de volume finito. O modelo 

cinetico de 10 lumps foi utilizado para prever as reacoes de craqueamento catalitico. As 

fracoes massicas do lump da gasolina e lump do coque (coque + leves) calculadas na saida 

do aplicativo demonstraram boa concordancia com os dados experimentals disponiveis. O 

lump da gasolina apresentou na saida uma fracao massica de 0,4254. Com base nos 

resultados das simulacoes, foi possivel encontrar perfis de concentracao, velocidade e 

pressao no riser com boa concordancia com os relatados na literatura, mostrando que o 

modelo utilizado foi adequado para estimar a fisica do problema bifasico em um riser de 

FCC. 

Palavras chave: Craqueamento catalitico fluidizado, riser, modelo cinetico de 10 lumps 



ABSTRACT zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

The Fluidized Catalytic Cracking (FCC) is an industrial process which converts heavy 

hydrocarbons into lower weight molecular products inzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA riser reactors. In this study, we 

performed numerical simulations o f two-phase flow (catalytic converter and gasoil) through 

a riser, using the commercial computational fluid dynamics package CFX 12.0. 

Conservation equations o f mass, time and energy for each phase were solved using the 

finite volume numerical method. The 10 lumps kinetic model was used to predict the 

reactions o f catalytic cracking. The gasoline lump as well as the coke lump (light + coke) 

mass fractions calculated at the exit o f the application showed good agreement with the 

available experimental data. The gasoline lump presented a mass fraction o f 0.4254 in the 

exit. Based on the results o f the simulations, we were able to determine profiles o f 

concentration, speed and pressure in the riser reasonably similar to those reported in the 

literature, what indicates that the model used was adequate in order to estimate the physics 

o f a two-stage problem in an FCC riser. 

Keywords: Fluid Catalytic Cracking, riser, ten-lump kinetic model 
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Introducao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 - INTRODUCAO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A fluidodinamica computational (CFI) - Computational FluidzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Dynamics) tornou-

se uma importante ferramenta para ajudar a resolver, visualizar e interpretar sistemas 

multifasicos utilizando tecnicas numericas avancadas. Cada vez mais, essa ferramenta vem 

sen do utilizada em aplicacoes industrials, um exemplo tipico e o avanco do processo de 

craqueamento catalitico em leito fluidizado (FCC), unidades de FCC produzem hoje cerca 

de 40% da gasolina consumida. 

O processo de craqueamento catalitico em leito fluidizado (FCC) e um assunto de 

interesse mundial, uma vez que o mesmo representa o coracao da refinaria modema. 

Apesar de ser conhecido ha mais de 50 anos, o processo de FCC esta em desenvolvimento 

continuo, devido a mudancas na qualidade de produtos desejados e tambem nas 

caracteristicas do petroleo processado. Sua funcao e a transformacao de hidrocarbonetos de 

alto peso molecular em produtos de menor peso molecular e maior valor agregado, tais 

como gasolina e diesel. 

O escoamento no interior do riser e de extrema complexidade, ja que envolve uma 

serie de fenomenos fisicos e quimicos (fluidodinamica transferencia de calor, transferencia 

de massa e reafoes quimicas). Apesar da existencia de varias literaturas para se tentar 

representar esses fenomenos, ainda hoje nao se sabe explicar todos os fenomenos que 

ocorrem no interior do reator. 

O presente trabalho concentra-se na modelagem fluidodinamica e na cinetica de 

craqueamento do riser de FCC. 

Foram realizadas simulacoes numericas do escoamento bifasico (eatalisador e 

gasoleo) atraves de um riser utilizando a abordagem euleriana e uma cinetica de 

craqueamento de 10 lumps para simular o processo de craqueamento catalitico do gasoleo 

no interior do riser. 

Muitas reacoes complexas ocorrem durante o processo de FCC, mas as de 

principal interesse sao aquelas em que moleculas grandes sao craqueadas em menores, 

reduzindo assim seu ponto de ebulicao para a faixa mais util da gasolina, oleo leve e de 

1 



Introducao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

produtos gasosos. A descricao de mlsturas complexas, agregando um grande numero de 

compostos quimicos em um menor numero de pseudocomponenteszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (lumps) tern sido 

amplamente utilizada na indiistria para fornecer aproxlmacoes trataveis e para a 

estequiometria cinetica destas misturas (KRAMBECK, 1991). 

2 



Ubjetivos 

2 -zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA OBJET1VOS zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2.1 - Objetivo Gera! 

O objetivo geral desta proposta de dissertacao e implementar no CFX 12.0 , a 

fluidodinamica e a cinetica de craqueamento catalitico do gasoleo no interior de umzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA riser 

paraprodueao de gasolina. 

2.2 - Objetivos Especificos 

S Simulacao da fluidodinamica para escoamento gas-solido no interior de um riser; 

S Implementacao do modelo cinetico do craqueamento do gasoleo; 

S Simulacao da conversao do craqueamento do gasoleo; 

S Validacao do modelo matematico com dados da literatura. 

3 



RevisaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Bibliogrdfica zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3 - REVISAO BIBLIOGRAFICA 

3.1 - Leito Fluidizado zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Dentro da indiistria quimica os leitos fluidizados vem sendo utilizados desde o 

ini t io do seculo X X , principalmente utilizados na indiistria de petroleo. 

Com a utilizacao cada vez maior de petroleo e a demanda por tipos especificos de 

combustiveis, especialmente devido a guerra na Europa, houve grande interesse em 

processes que suprissem tais demandas. 

Alguns processos que utilizavam leito fixo tornavam a producao em larga escala 

bastante cara, j a que o eatalisador utilizado tinha que ser regenerado, alem de dificuldades 

em controlar a temperatura. Como uma extensao destes processos surgiu o Thermofor 

Catalytic Cracking ou Craqueamento Catalitico Termofor (TCC), que utilizava dois leitos 

interligados, sendo um o reator e o outro o regenerador. Em paralelo foi desenvolvido um 

sistema que consistia em um circuito completo de transporte pneumatico, consistindo em 

leitos fluidizados e linhas de transporte, com a finalidade de craqueamento catalitico de 

querosene. O desenvolvimento desta tecnologia ficou conhecido como Fluid Catalytic 

Cracking ou Craqueamento Catalitico (FCC). Alguns problemas tiveram que ser superados, 

como por exemplo, recuperacao do eatalisador, a aeracao do leito e erosao das linhas de 

transporte. Assim foi construida a primeira unidade de FCC comercial em 1942 nos 

I-stados Unidos (HODAPP, 2009). 

3.2 - Craqueamento Catalitico 

O processo de craqueamento catalitico em leito fluidizado (FCC) e utilizado na 

indiistria petroquimica com a finalidade de transformar hidrocarbonetos de alto peso 

molecular em produtos de menor peso molecular e maior valor agregado, tais como 

gasolina e GLP. 

Ate o inicio do seculo passado, toda a gasolina era obtida atraves da destilaeao 

direta do petroleo. O processo de craqueamento de petroleo surgiu da necessidade de 

4 
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producao de gasolina e outros derivados de petroleo em grandes quantidades e alta 

qualidade, assim como o aproveitamento de residuos pesados. 

A partir da segunda decada do seculo passado, comecaram a surgir processos 

comerciais de craqueamento, objetivando suprir as necessidades da indiistria 

automobilistica. Iniciando com o craqueamento termico, o processo mais tarde passou a 

utilizar a versao catalitica, em leitos fixos, movel ou fluidizado, desenvolvendo-se de forma 

notavel esta ultima concepcao ate atingir o estagio que se tern atualmente, em que o 

craqueamento catalitico fluidizado (FCC) e praticamente um processo imprescindivel as 

modernas refinarias. 

O FCC e hoje um processo largamente difundido em todo o mundo, devido 

principalmente a dois fatores: 1) Contribui eficazmente com a refinaria no sentido de 

ajustar sua producao as reais necessidades do mercado consumidor local, devido a sua 

grande flexibilidade operacional; 2) Devido ao aspecto economico, transformando fracoes 

residuals, de baixo valor comercial, em derivados nobres de alto valor tais como gasolina e 

GLP, o craqueamento catalitico aumenta muito os lucros da refinaria, devido a sua 

extraordinaria rentabilidade (ABA DIE. 1997). 

O processo de craqueamento catalitico pode ser dividido em quatro secoes: 

conversao, fracionamento, recuperacao de gases e tratamentos, dos quais apenas a 

conversao e de interesse deste trabalho. A secao de conversao e composta basicamente 

pelos seguintes equipamentos: riser, vaso de separacao, ciclones, retificador e regenerador. 

Este trabalho esta focado no riser, que e um tubo vertical de grande relapao 

altura/diametro por onde passa uma mistura de gasoleo vaporizado, vapor d ' agua e 

eatalisador solido, a funcSo deste equipamento e proporcionar as melhores condicoes para 

que as rea^oes desejaveis de craqueamento ocorram. O gasoleo na fase liquida e aquecido a 

aproximadamente 250°C, e e misturado com vapor d ' agua e injetado lateralmente no riser 

atraves de bicos dispersores que irao pulverizar o gasoleo de tal forma a facilitar sua 

vaporizacao. A o mesmo tempo, pelo fundo do riser, uma mistura de eatalisador e vapor de 

elevacao que esta em alta temperatura (650°C-750°C) flui pelo riser ate alcancar o gasoleo, 

a partir deste momento as reacoes de craqueamento comecam a ocorrer, enquanto que 

progressivamente o coque formado nas reacoes vai aderindo a superficie do eatalisador ate 

a sua completa desativacSo. 

5 



RevisaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Bibliogrdfica zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Imediatamente apos a saida do riser, as particulas de eatalisador, recobertas de 

coque tendem a descer por efeito da gravidade para o fundo do vaso de separacao, este e 

um espaco fisico destinado a propiciar a separacao inercial entre as particulas do eatalisador 

e os gases proven ientes do craqueamento. Esta separacao e devido a diminuicao da 

velocidade dos vapores em ascensao e pelo aumento do diametro do equipamento. 

Eventualmente, particulas finas de eatalisador sobem junto com a corrente gasosa (vapores 

de hidrocarbonetos craqueados, vapor d'agua e gases inertes), estes sao separados atraves 

de uma bateria de ciclones. Contudo, tem-se ainda vapores de hidrocarbonetos que ocupam 

os poros do eatalisador que precisam ser recuperados. Isto e conseguido atraves de um 

equipamento chamado de retificador ou stripper que e constituido de uma serie de chicanas 

por onde passa um fluxo ascendente de vapor d'agua em contra-corrente a descida do 

eatalisador, permitindo assim a recuperacao de uma quantidade consideravel de 

hidrocarbonetos. Em seguida, o eatalisador desce ate o regenerador que tern a funcao de 

queimar depositos de carbono alojados na superficie externa e dentro dos poros do 

eatalisador, transformando-os em gases de combustao e reativando o eatalisador. 

A queima do coque causa nao so a regeneragao do eatalisador, mas tambem uma 

intensa liberajao de calor, elevando a temperatura do eatalisador regenerado para cerca de 

65()°C - 75Q"C. Essa grande geracao de energia provinda da combustao do coque e a maior 

fonte de calor para o processo, essa energia e suficiente nao so para aquecer e vaporizar a 

carga como tambem suprir todas as necessidades termicas das reacoes de craqueamento. 

A Figura 1 apresenta, de forma simplificada, o esquema de uma unidade de 

craqueamento catalitico fluidizado (Fonte: FROMENT, G. F., BISCHOFF, 1990). 
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Produtos do reator zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Vaso separator 

Sadade 

Gas 

Regenerator <fc 

defe estaqios 

Vakulassistao 

•Vapor d'agua 

Ailment â So 

-Vapor tfigua 

Figura 
1 - Esquema simplificado de uma unidade de craqueamento catalitico fluidizado. 
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3.3 - Fluidodinamica dozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Riser zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O riser possui duas entradas (inferior e lateral) e uma saida. Na entrada lateral, a 

mistura de gasoleo e vapor d'agua e injetada atraves de bicos dispersores e ao mesmo 

tempo na entrada inferior do riser, e injetada uma mistura de eatalisador e vapor de 

elevacao (lift) que flui pelo riser ate alcancar o gasoleo, que se vaporiza quase que 

instantaneamente, dando assim inicio as reacoes de craqueamento. 

A zona de entrada do riser e caracterizada como a regiao mais complexa, pois 

observamos os maiores gradientes de pressao, temperatura e concentracao, j a que as cargas 

tern temperaturas diferentes. O conhecimento do escoamento na regiao de contato entre 

eatalisador e gasoleo e fundamental para o entendimento dos fenomenos que ocorrem no 

riser, pois as variaveis de processo sao afetadas pela forma como esse contato e realizado 

(ROSA, 2002). 

Muitos modelos fiuidodinamicos para descrever o escoamento no interior do riser 

podem ser encontrados na literatura que vai do mais simples ate com o mais alto grau de 

complexidade. O tipo de modelo fluidodinamico utilizado depende do enfoque da 

simulacao (controle, projeto, criacao do modelo cinetico, etc.). 

A model age m matematica de escoamentos multifasicos e bastante complexa, 

devido principalmente as interacoes que ocorrem intra e interfases. 

No caso do escoamento gas-so lido, do ponto de vista microscopico, cada particula 

de eatalisador deveria ser modelada individualmente atraves da segunda lei de Newton 

(referential lagrangeano) e para a fase gas as equacoes de Navier-Stokes sao utilizadas 

(referential euleriano). Como necessitaria de um grande numero de equacoes, devido ao 

grande numero de particulas, considera-se o conjunto de particulas (fase dispersa) como um 

fluido, tornando assim, o sistema composto por duas fases continuas interpenetrantes. 

Logo, as equacoes de Navier-Stokes poderao ser utilizadas para ambas as fases, mas serao 

necessarias equagoes para determinar a pressao e viscosidade do solido. Segundo 

N I E U W L A N D et al. (1996), para sistemas com alta concentracao de particulas (> 1%), 

pode-se tratar o conjunto de particulas como uma fase continua. 
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3.4zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA - Cinetica do Craqueamento Catalitico 

A carga da unidade de FCC e uma mistura contendo em tomo de 10
4

 tipos de 

hidrocarbonetos, principalmente parafinas, naftenos e aromaticos, em que as concentracoes 

destes influenciam diretamente na formacao dos produtos. 

De uma maneira geral, a producao de gasolina e alta quando se craqueia cortes 

ricos em naftenos ou alquilbenzenos, media para cortes parafinicos e baixa para compostos 

aromaticos polinucleados. A formacao de leves varia de modo similar ao da gasolina e a 

formacao de coque e muito maior quando a alimentacao e rica em compostos polinucleados 

(LANSAR1N, 1997). 

A complexidade da carga e um dos principals obstaculos para a modelagem e 

simulacao de uma unidade de FCC. Devido a complexidade quimica do gasoleo, bem 

como o complexo meeanismo de reacoes envolvidas no processo, ainda nao e possivel 

descrever atraves de um modelo cinetico todas as reacoes de uma unidade de FCC, para isto 

foi criada uma saida elegante e muito eficiente, ao inves de considerar todos os 

hidrocarbonetos existentes junto com todas as reacoes quimicas possiveis de ocorrerem, a 

forma largamente utilizada e a de reunir elementos quimicos (hidrocarbonetos) com 

propriedades e comportamento semeIhantes em grupos (denominados de lumps), e entao, 

criar modelos cineticos com base nestes grupos previamente estabelecidos. 

Feito isto, e possivel com base nesses lumps, criar modelos cineticos para as 

reacoes de craqueamento catalitico do gasoleo. A dificuldade nesse metodo esta associada 

com o problema de se determinar adequadamente as constantes cineticas de reacao, uma 

vez que os lumps nao sao componentes reais. Todas as constantes que estabelecem as taxas 

de reacao entre os diversos lumps precisam ser determinadas empiricamente. Isto e uma 

dificuldade, uma vez que a determinagao das constantes cineticas de reacao sao 

dependentes das caracteristicas operacionais (carregamento e propriedades fisicas dos 

componentes), a mudanca destas, faz com que novas constantes cineticas tenham que ser 

determinadas para novos tipos de carregamento. 
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3.4.1 - Modelo de 3 Lumps zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

W E E K M A N (1968) propos na sua modelagem uma cinetica de 3 lumps. Este e o 

modelo mais simples e foi idealizado da seguinte forma: o primeirozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA lump representa a carga 

(gasoleo), um segundo lump e criado para a gasolina e o terceiro lump inclui o coque e os 

demais produtos, como mostrado esquematicamente na Figura 2. 

Onde: 

1. Gasoleo; 

2. Gasolina (e compostos com mais de 5 carbonos); 

3. Outros produtos (compostos contendo de 1 - 4 carbonos e coque). 

Os principals problemas apresentados pelo modelo de tres classes sao: a 

necessidade de que sejam estimadas constantes de reacao para cada tipo de carregamento e 

o modelo nao permite a determinacao da concentracao de coque. 

Para simulacoes que modelam simultaneamente o riser e o regenerador, nao e 

viavel, a utilizacao do modelo de 3 lumps, uma vez que a temperatura do regenerador e 

dependente diretamente da quantidade de coque. 

Figura 2 - Modelo de 3 lumps. 
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3.4.2 - Modelo de 4zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Lumps zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Para minimizar os problemas do modelo de 3 lumps de WEEKMAN (1968), 

muitos pesquisadores como H A N e CHUNG (2001) utilizam-se do modelo com 4 lumps. O 

modelo proposto por BRASETTI e LASA (1997) e uma melhoria do modelo de 3 lumps, 

eles resolveram o problema da impossibilidade de se determinar separadamente a 

conversao de coque, mas, o GLP que e um produto de grande interesse, ainda nao era 

possivel de ser obtido separadamente, como mostra a Figura 3. 

Onde: 

1. Gasoleo; 

2. Gasolina (e compostos com mais de 5 carbonos); 

3. Coque; 

4. Gases Leves (compostos gasosos contendo de 1 - 4 carbonos). 

3.4.3 - Modelo de 5 Lumps 

Foram encontradas na literatura tres variacoes para esse tipo de modelo: o de 

PITAULT et al. (1994), de LAROCCA et al. (1990) e o de JUAREZ et al. (1999). 

PITAULT et al. (1994), para obtencao do seu modelo dividiram o gasoleo em dois 

lumps: o lump para o gasoleo e um para o dleo de ciclo leve (LCO), mantiveram os lumps 

da gasolina, coque e gases leves do modelo de 4 lumps como representado na Figura 4. 

Figura 3 - Modelo de 4 lumps. 
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Figura 4 - Modelo de 5zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA lumps. 

Onde: 

1. Gasoleo; 

2. Qleo de ciclo leve (LCO); 

3. Gasolina; 

4. Gas combustivel; 

5. Coque. 

Na determinacao do modelo PITAULT et al. (1994), organ izaram seu modelo com 

base em seu ponto de ebulicao, mas levando tambem em consideracao a composicao 

quimica de cada lump. 

O modelo de LAROCCA et al. (1990) divide a alimentacao em varios lumps para 

tentar fazer com que as constantes cineticas sejam independentes do tipo de carregamento. 

No modelo tem-se o gasoleo representado por tres lumps (parafinicos, naitenicos e 

aromaticos) e os outros dois lumps sao a gasolina e o coque mais gases leves, como 

mostrado na Figura 5. 

Assim como os modelos de 3 e 4 lumps, este modelo apresenta ainda a dificuldade 

da nao determinacao separada de produtos de grande interesse comercial, como o GLP e o 

LCO. 
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Figura 5 - Modelo de 5 lumps. 

Onde: 

1. Parafinicos; 

2. Naftenicos; 

3. Aromaticos; 

4. Gasolina; 

5. Coque e compostos contendo de 1 - 4 carbonos. 

JUAREZ et al. (1999) desenvolveram um modelo de 5 lumps, no qual o lump dos 

gases leves do modelo de 4 lumps e dividido em GLP e gas combustivel, essa modificacao 

foi realizada pensando na importancia economica do GLP, de acordo com a Figura 6. 

Figura 6 - Modelo de 5 lumps. 
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Onde: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1. Gasoleo; 

2. Gasolina; 

3. GLP; 

4. Gas combustivel; 

5. Coque. 

3.4.4 - Modelo de 6 Lumps 

O modelo contendo 6 lumps e uma combinacao dos modelos de 5 lumps 

apresentados por JUAREZ et al. (1999) e PITAULT et al. (1994). O modelo apresenta um 

lump para o GLP proveniente do modelo de JUAREZ et al. (1999) e um lump para o oleo 

de ciclo leve (LCO) do modelo de PITAULT et al. (1994). Este modelo contem tambem 

lumps para o gasoleo, gasolina, coque e para o gas combustivel, todos estes lumps 

apresentados por ambos os modelos citados. O modelo cinetico esta esquematizado na 

Figura 7. 

Figura 7 - Modelo de 6 lumps. 
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Onde: 

1. Gasoleo; 

2. Oleo de ciclo leve (LCO); 

3. Gasolina; 

4. GLP; 

5. Gas combustivel. 

6. Coque. 

Um ponto positivo deste modelo e a previsao do comportamento de produtos de 

grande interesse comercial utilizando poucoszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA lumps, j a uma dcsvantagem do mesmo e que 

pelo fato do carregamento ser descrito por apenas um lump, neeessita-se de constantes 

cineticas para cada tipo de carga. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3.4.5 - Modelo de 10 Lumps 

JACOB et al. (1976) desenvolveram um modelo de 10 lumps no qual utilizam 

mais de um lump para descrever a carga, buscando com isto que as constantes cineticas 

sejam menos dependentes do tipo de carregamento. 

No modelo de 10 lumps, existem quatro pseudo-componentes de hidrocarbonetos 

pesados (com maior peso molecular) que, ao reagirem, formam outros quatro, alem da 

gasolina e coque. A alimentacao desta forma e uma mistura dos quatro grupos de 

hidrocarbonetos pesados. 
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Figura 8 - Modelo de 10 lumps. 

Onde: 

1. Parafinas pesadas (Ph); 

2. Naftenos pesados (H,) ; 

3. Aromaticos substituidos pesados (Ar Sh); 

4. Aromaticos pesados (Art,); 

5. Parafinas leves (Pi); 

6. Naftenos leves (Ni); 

7. Aromaticos substituidos leves (Ar s j); 

8. Aromaticos leves (Ari); 

9. Gasolina (G); 

10. Coque + leves (C). 

Os pseudo-componentes de aromaticos substituidos nao contribuem para a 

formacao de gasolina e nao ha interagao entre os grupos de parafinas, naftenos e 

aromaticos. 
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4 - MODELO MATEMATICO: FLUIDODINAMICA DO RISER zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A modelagem do escoamento bifasico (eatalisador e gasoleo) atraves de um riser 

foi realizada segundo uma abordagem euleriana para ambas as fases. Assim sendo, as 

equacoes de transporte de quantidade de movimento foram similares para as mesmas. Esta 

abordagem adota a hipotese do continuum, a qua! considera que toda a materia e continua, 

i.e., nao ha vazios ou espacos, nem corpos puntiformes como moleculas ou solido 

particulado. Tambem considera a interpenetrabilidade das fases, ou seja, ambas as fases 

podem ocupar o mesmo volume de controle, nao tendo, porem um espaco definido para 

cada uma, sendo que a fracao volumetrica e a variavel que quantifica cada fase. 

O modelo matematico do processo consiste nos balancos de massa, quantidade de 

movimento cada fase e de equacoes constitutivas que devem ser resolvidas em conjunto 

para o fechamento do modelo. 

4 .1 -Fase Gas 

4.1.1 - Equacao da Conservacao de Massa 

A equacao da continuidade para a fase gas sem transferencia de massa para a fase 

particulada e dada por: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

% l + v . ( w , ) = o 0 ) 

Onde pg e a densidade, sg e a fracao volumetrica, wg e o vetor velocidade media 

volumetrica da fase gas. 

4.1.2 - Equacao da Conservacao de Movimento zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

d

-kl^A + v . ( P g E g v s v g ) = V.(e gr g) + ^ s ( v s - v g ) + egp9g + VgVeg - ^ P g k g (2) 
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4.1.3 -zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Tensoes 

Em que, 

% = - V +
 2

% r 5 (3) 

Yg=kvv3 + W)-l(V-va)l (
4

) 

Onde tg e o tensor tensao, ^ e a viscosidade efetiva, e pressao efetiva, y g e o tensor taxa de 

deformagao, I e o tensor unitario e o subscrito g representa a fase gas. 

4.1.4 - Modelo de Turbulencia #c- e
K 

A viscosidade da fase gasosa pode ser estimada a partir de qualquer modelo de 

turbulencia (ALVES, 1998). 

Didaticamente, os modelos de turbulencia dependentes da viscosidade turbulenta 

sao subdivldidos em Modelos a Zero Equacoes de Transporte, Modelos a Uma Equacao de 

Transporte e Modelos a Duas Equacoes de Transporte. Na categorla dos Modelos a Zero 

Equacoes de Transporte podem ser enquadrados o Modelo de Mistura de Prandtl e o Large 

Edge Simulation (LES). Na categorla dos Modelos a Uma Equacao de Transporte podem 

ser citados o Modelo Spalart-Allmarras e o ModelozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA KzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA — L , onde a energia cinetica 

turbulenta (K)  e calculada pela solucao de uma equacao de transporte adicional, ao passo 

que o comprimento caracteristico (L) e estimado para cada problema em analise. 

Finalmente, na categoria dos Modelos a Duas Equacoes de Transporte, estao inclusos o 

Modelo K — e
k

 e o Modelo K — co, nos quais duas equacoes de transporte sao deduzidas e 

resolvidas. 

Os modelos mais completes sao os modelos de duas equacoes, sendo o mais 

utilizado o Modelo K — e
K

, no qual a viscosidade turbulenta e considerada como um escalar 

e posta na dependencia da energia cinetica turbulenta (K)  e na taxa de dissipacao de 

turbulencia ( e
K

) . E interessante ressaltar que o Modelo K — e
K

 e um modelo semi-empirico, 

simultaneamente baseado em consideracoes fenomenologicas e empiricas. 
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A viscosidade efetiva da fase gasosa para a turbulencia e dada por: 

M 5 
(5) 

No ANSYS CFX 12.0. o Modelo K — e
K

 associa a viscosidade turbulenta fig
1

 com 

a energia cinetica turbulentazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA K e sua dissipagao s
K

 via a seguinte relacao: 

T K 
(6) 

Onde CMe uma constante. 

Para determinar K e e
K

 sao acrescentadas duas equacoes diferenciais de transporte 

para a energia cinetica turbulenta e para a sua dissipacao. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

d(pgEgK) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA4/ + ̂W + %(P K + P K i 3 " P ^
K

) (7) 

(8) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

= V. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA+ ^( C _ I ( P ( C + P ^ ) - C £ 2 P ^ ' C ) 

Onde: 

C £ l , C £ 2 , o*K e 0 £ zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAK sao constantes; 

Pfi
K

_> e PKi, representam a influencia das forcas de empuxo; 

PK e a producao de turbulencia devido as forcas viscosas. 

Os valores das constantes C£l, Cs2, oK e a £ « do Modelo KzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA — e
K estao listados na 

Tabela 1 (FONTE: ANSYS CFX 12.0). 
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Metodologia Matematico: Fluidodinamica do Riser 

— Constantes do Modelo tc — £*. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

c e l 
CE2 

0,09 1,44 1,92 1,30 1,00 

A producao de turbulencia devido as forcas viscosas PKe expressa atraves da Eq. 

(9): 

PK =zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA %
f

 Vv 5 . (Wg + V v / ) - ^ V . y f y ( 3 ^
f

 V .v 5 + p 5 fc) + P K b (9) 

Para escoamento incompressivel, V. v f le pequeno e, o segundo termo do lado 

direito da Eq. (9) nao contribui significativamente para a producao. Para o fluxo 

compressive!, V.vg so e grande em regides com alta velocidade de divergencia, como a 

choques. 

4.2 - Fase Particulada 

4.2.1 - Equacao da conservacao de massa 

A equacao da continuidade para a fase particulada sem transferencia de massa para 

a fase gas e dada por: 

d

J^. + V.(psssvs) = 0 (10) 

Onde ps e a densidade, es e a fracao volumetrica, v s e o vetor velocidade media 

volumetrica da fase particulada. 
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4.2.2 - Equacao da Conservacao de Movimento zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

d(ps£svs) 

dt 
+ V. (ps£svsvs) - V. (ests) + Bqs(vg- v s ) + espsg + esVPi zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA(11) 

Onde Pg e a pressao do gas, T s e o tensor tensao, Bgs e o coeficiente de transferencia de 

quantidade de movimento entre as fases e g e o vetor aceleracao da gravidade. O termo 

devido a pressao do gas e a forga "'buoyant" (forga de empuxo) agindo sobre a particula. 

4.2.3 - Tensoes 

Onde T S e o tensor tensao, fis e a viscosidade efetiva, P s e pressao efetiva, y s e o tensor taxa 

de deformacao, I e o tensor unitario, f s e viscosidade de compressao e o subscrito s 

representa a fase particulada. 

4.2.4 - Modelo de Turbulencia para a Ease Dispersa 

O software CFX permite para a modelagem de escoamentos multifasicos a 

utilizacao de um modelo de turbulencia por fase. Para a fase dispersa um modelo algebrico 

denominado de zero-equation esta disponivel no CFX. Este modelo usa uma relacao 

algebrica que correlaciona a viscosidade turbulenta da fase dispersa como sendo 

proporcional a viscosidade de turbilhoes (eddy viscosity) da fase continua. A Eq. (14) 

denota esta proporcional idade. 

rs = (-Ps + $sV.vs)l + 2nsYs 
(12) 

Em que, 

(13) 
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onde o parametro o e o numero turbulento de Prandtl, cujo valor e a unidade para leitos de 

bolhas ou para particulas de pequeno diametro. Para grandes particulas solidas em uma fase 

gas pode ser melhor usar um valor maior que 1. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.3 - Forca Entre - Fases 

A forca resistiva entre as fases e modelada por: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Fres = Pgs{vg- V S )zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (15 ) 

O coeficiente de transferencia de quantidade de movimento entre as fases Bgs, 

pode ser predito para escoamentos concentrados (eg < 0,8) atraves da Equagao de Ergun. 

( l - g g ) V + 7(l-Eg)Pg\Vs~ V g \ 

Onde dp e o diametro medio das particulas de eatalisador e O s e a esfericidade das 

particulas de eatalisador. 

Para escoamentos diluidos (eg > 0,8), o coeficiente de transferencia de quantidade 

de movimento entre as fases (Bgs) e obtido da seguinte forma: 

ft»-l
c

°
,,

''JX
T

'
l/(

''
) ( 1 7 ) 

Onde C D e o coeficiente de arrasto. 

No modelo proposto por WEN & Y U (1966) para o calculo do coeficiente de 
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transferencia de quantidade de movimento entre as fases, usa-se / ( % ) = 1 na Eq. (17) e 

GIDASPOW (1994) propoe que f(eg) = ef2-65. 

Dentre as muitas correlacoes encontradas na literatura, o calculo do coeficiente de 

arrasto e dado pela Eq. (18) proposta por Schiller and Nauman (1993) aplicada para 

regimes viscosos e a Eq. (19) que se aplica a regimes inerciais: 

24 
C D = ^ - ( 1 + 0 ,15Re

0

'
6 8 7

) , Re < 1000 (18) 
Re 

C D = 0,44, Re > 1000 Re > 1000 (19) 

Onde Re e o numero de Reynolds, e este e obtido con forme a expressao: 

EaPa\va~ vs\dv<t>s 

Re = - 9 3 1 9 , '
 p

 (20) 

4.4 - Teoria Cinetica do Escoamento Granular 

Esta teoria busca representar as interacoes entre a fase particulada de um 

escoamento multifasico. Ela e baseada na teoria cinetica dos gases densos, porem a 

temperatura usual e substitufda por uma temperatura granular. 

Um dos trabalhos pioneiros na teoria cinetica do escoamento granular e o de 

JENKINS e SAVAGE (1983), o estudo foi baseado na suposicao de que, sob certas 

condicoes de escoamento, as colisoes entre as particulas fornecem o principal mecanismo 

para o transporte de propriedades, tais como energia e momento, contudo tal estudo nao 

leva em conta as propriedades inerciais e viscosas do fluido escoante 

L U N et al. (1984) aprimoraram os estudos de JENKINS e SAVAGE (1983), uma 

vez que forneceram uma derivacao mais cuidadosa das integrais de colisao e tambem 

obtiveram uma relacao do coeficiente de restiruicao e , com a taxa de deformagao e a 

media quadratica das flutuacoes da velocidade. 
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DING e GIDASPOW (zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA1990) desenvolveram um modelo preditivo bifasico para a 

teoria cinetica, levando em conta o fluido intersticial. 

Para sistemas binarios, H U I L I N e GIDASPOW (2003) propuseram que a 

temperatura granular de cada fase fosse calculada separadamente. BENYAHIA et al. 

(2005) fizeram avaliacoes acerca das condicoes de contorno para sistemas gas-so lido 

turbulentos utilizando a KTGF. JIRADILOK et al. (2006), utilizaram uma correlacao de 

arraste corrigida para a formacao de clusters juntamente com a KTGF, conseguindo assim, 

predizer regioes densas. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

4.4.1 - Temperatura Granular 

A temperatura granular e definida para ser proporcional ao quadrado da media das 

flutuaeoes de velocidade da fase solida devido as colisoes das particulas e e expressa por: 

Onde 6 e a temperatura granular. 

DING e GIDASPOW (1990) propuseram a seguinte expressao para a 

determinacao da temperatura granular. 

0 (21) 

1 

4 4 
(22) 9 = 

15(1 - e) 

Onde para a fase particulada 

(23) 

4.4.2 - Pressao Efetiva da Fase Particulada 

A pressao da fase particulada e obtida pela modificacao da equacao de estado para 
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gases ideals, levando-se em conta as colisoes inelasticas e o empacotamento maximo de 

solidos. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

PS = £ S P S [ 1 +zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 2(1 +zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA e)esgQ) 6 (24) 

Onde e e o coeficiente de restituicao para colisoes solido-solido e g0 e a funcao de 

distribuicao radial. 

GIDASPOW (1994) propoe a funcao de distribuicao radial dada por: 

g0 = 0.6 

4.4.3 - Viscosidades para a Fase Particulada 

Normalmente, a viscosidade dinamica e expressa como soma de pelo menos duas 

contribuigoes: a cinetica e de colisao. 

Ms = l*s,col + Hs,kin (26) 

Existe um amplo consenso sobre a forma correta da contribuicao colisional, sendo 

esta proporcional a raiz quadrada da temperatura granular: 

4 

V-s.coizyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA = ^s2Psdpgo(t + e) 

No entanto, ha muitas propostas na literatura para a forma correta da contribuicao 

cinetica. Uma das propostas e a de GIDASPOW (1994) dada por: 
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5VJt psdp 

48 (1 + e)g{ zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAo 

(28) 

O calculo da viscosidade de compressao e dado peia Eq. (29): 

3 
(29) 

4.5 - Coadicoes Iniciais e de Contorno 

As condicoes iniciais e de contorno em um metodo numerico tern grande importancia 

na solucao das equacoes discretizadas. Problemas mal prescritos podem levar a divergencia 

ou ate a campos convergidos contendo valores errados. 

Condicao na entrada: Todas as variaveis necessarias tern seus valores conhecidos na 

entrada. 

Condicao de parede: Para a fase particulada foi utilizada a opcao free slip do 

ANSYS CFX 12.0 (ou seja, a fase particulada pode "escorregar" sob a parede, para a fase 

gas foi utilizada a no slip (condicao de nao deslizamento, o fluido imediatamente ao lado da 

parede assume sua velocidade que e zero por padrao). 

Condicao na saida: Foi mantida uma pressao relativa em um valor fixo especificado 

sobre a fronteira de saida. 
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5 - MODELO MATEMATICO: CINETICA DO CRAQUEAMENTO 

5.1 - Conservacao das Especies Quimicas zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

As equacoes de conservacao das especies quimicas (lumps) sao expressas seguinte 

forma: 

a ( P

^ -
0

 + V.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA {pfyC^)zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA = V.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (e^VC^) + a, (30) 
dt 

Onde Cgi e a concentracao de cada lump i da fase gas, r ( ea sua difusividade na fase e Oj e 

o termo que representa a formacao ou consumo da especie quimica ao longo das reacoes de 

craqueamento. 

As taxas de reacao para o modelo de 10 lumps seguem uma cinetica de primeira 

ordem, sendo expressas de acordo com a Eq. (31) de SECCH1 et al., (2001) dada por: 

^MT^){iTh£)^l
k

'
>c

'
 <3I) 

As constantes cineticas fey sao avaliadas pela equacao de Arrhenius que por sua vez sao 

fortemente dependentes da temperatura. 

(-EiA (32) 

Onde kfj e o fator pre-exponencial, R e a constante universal dos gases ideais e Etj e a 

energia de ativacao da rea§ao. Os indices / e j da Eq. (32) sao representados pelos indices 

encontrados na Figura 8. 

A desativa9ao catalitica <pc acontece devido a deposicao de coque no eatalisador e 

pode ser dada pela seguinte expressao: 
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B c +zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1 

( P c ~ B c + exp(A c C C i )
 ( 3 3 ) 

Onde CCi e a concentracao do coque (porcentagem em peso). Os valores para as constantes 

da desativacao A c e B c sao respectivamente 4,29 e 10,24 de acordo com PITAULT et al. 

(1994). 

A densidade media da fase gas e calculada por: 

7 T -
m P

 (34) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
P°—RT ( 3 4 ) 

Onde PM e o peso molecular medio, P e T sao a pressao e a temperatura medias entre a 

entrada e saida do reator, respectivamente. 

O peso molecular medio e dado pela Eq. (35): 

n 

PM 

i=l 

II 

= YJyi-PMi (35) 

Onde PML e o peso molecular, yt e a frajao massica e o subscrito i representa o lump. 

5.2 - Conservacao de Energia 

As equacoes de conservacao de energia para a fase gas e particulada sao escritas de acordo 

coma as Eqs. (36) e (37), respectivamente: 

d{Pa£

df
a)

 + V. (Pge3Hgvg) = V. (egXgVTg) + y(Ts - Tg) + pgeg ^ AHr (36) 

r 

S ( P f t

H s ) + V.(p s e s H s v s ) = V. feAs?Ts) + y(Ts - Tg) (37) 
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Onde A e a condutividade termica e y e o termo de transferencia de calor entre a fase 

particulada e a gasosa. Para a fase gasosa, ha a alteracao da sua energia de acordo com cada 

reacao de craqueamento r. 

Muitas vezes e conveniente expressar o coeficiente de transferencia de calor entre 

as fases (y) cm termos de numero de Nusselt (Nu), como expresso pela Eq. (38): 

Para o caso de estado estacionario e em regime laminar em torno de uma particula 

esferica o numero de Nusselt utilizado e igual a 2. Para particulas em movimento onde o 

fluido e newtoniano e incompressivel o numero de Nusselt e uma funcao do numero de 

Reynolds da particula e do numero de Prandtl (Pr). O numero de Nusselt foi obtido pela 

correlacao de RANZ e M A R S H A L L (1952) de acordo com a Eq. (39): 

As constantes cineticas, as energias de ativacao e as entalpias de reacao na 

temperatura de referenda foram tomadas de acordo com N A Y A KzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA et al. (2005), e estao 

apresentados na Tabela 2. 

Y = ndpNu A (38) 

i / l 
Nu = 2 + 0,6Re p

/ 2

 Pr ' 
(39) 
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Tabela 2 - Dados cineticos para o modelo de 10zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA lumps. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Reacao fcj (m
3

/kg.s) £(kJ/mol) Atf r(kJ/mol) 

11,01 84,96 23300 

N h - + N , 65,05 54,67 23300 

A r h -> A r s l 34,81 66,20 23300 

A r s h -» Ar] 175,3 57,18 23300 

P h ^ G 0,8939 22,42 60500 

N h - > G 1,397 24,87 60500 

A r s h -» G 16,97 50,78 60500 

P h - » C 16,97 50,78 209300 

N h - ^ C 119,8 55,35 209300 

A r h -» C 1082 72,61 209300 

A r s h -* C 639,8 67,12 209300 

A r s h -* A r s l 
2,278 42,49 23300 

?! -» G 1,181 32,55 18600 

N} -» G 2,733 33,55 18600 

A ^ -* G 34140 89,50 18600 

P j - . C 212,7 81,74 186000 

Ni -» C 864,4 75,33 186000 

A ^ ~» C 11460 93,38 186000 

A r s l -» C 2205 89,70 186000 

G-» C 1333 102,59 149000 

A Tabela apresenta a composicao de entrada e os pesos moleculares dos 

componentes que formam o gasoleo (FROMENT e BISCHOFF, 1990). 
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Tabela 3 - Composicao do gasoleo na entrada e pesos moleculares dos grupos. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Grupo Fracao massica Peso molecular 

Ph 0,27 339 

N h 

0,22 339 

A r s h 
0,29 339 

A r h 
0,12 339 

Pi 0,10 226 

N, 0,00 226 

A r s l 
0,00 226 

Ar, 0,00 226 

G 0,00 114 

C 0,00 34 
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6 - M E T O D O L O G I A zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A estrategia adotada consistiu em dividir o trabalho em duas etapas: 

l
a

) O problema fluidodinamico foi resolvido separadamente do modelo cinetico 

utilizando as caractertsticas apresentadas na Tabela ; 

2
a

) Implementacao no CFX 12.0 do modelo cinetico de 10 lumps do craqueamento 

catalitico do gasoleo. 

Para a formulacao do modelo matematico proposto para a fluidodinamica dozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA riser 

e da cinetica de craqueamento catalitico foram adotadas as seguintes hipoteses 

simplificadoras: 

•f Escoamento bidimensional em coordenadas cilindricas (r e z); 

V Adocao de um diametro medio para a caracterizacao da fase solida; 

•S O gasoleo entra no riser j a totalmente fluidizado e na fase gasosa; 

S Escoamento turbulento; 

•/ A transferencia de quantidade de movimento na interface e predita pela adocao de 

um modelo constitutivo de forca de arraste; 

^ Escoamento em estado estacionario. 

•/ Si stem a nao isotermico com duas equayoes de conservacao da energia (gas e 

particulado), para simular o processo de craqueamento catalitico do gasoleo no 

interior do riser. 
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Tabela 4 - Caracteristicas de geometria e das condicoes operacionais dozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Geometria 

Diametro do reator (m) 0,3 

Altura do riser (m) 32,8 

Carregamento 

Fracao volumetrica de solidos 0,0218 

Velocidade do gas (m Is) 3,78 

Velocidade do eatalisador (m Is) 2,62 

Parametros fisicos 

Densidade do solido (kg/m 3) 1714 

Diametro medio das particulas (um) 76 

Temperatura do gasoleo na entrada (K) 525 

Temperatura do eatalisador na entrada (K) 925 

Calor especifico do eatalisador (J/kg.K) 747 

Calor especifico do gasoleo (J/kg.K) 3350 
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7 - MALHA NUMERICA zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Normalmente, em uma unidade industrial, o catalisador e injetado na base do riser, 

enquanto que o gasoleo e injetado lateralmente atraves de bicos dispersores dispostos 

radialmente em uma secao mais acima da base do mesmo. 

Por simplificacao, foi criada uma malha com uma unica entrada e uma unica saida, 

onde ambos os componentes entram juntos atraves da base do riser. 

O riser foi dimensionado com 0,3 m de raio e 32,8 m de comprimento. 

Para um reator, com as caracteristicas de um riser, com uma relacao de altura 

muito maior do que o diametro e que promove uma segregacao radial e axial das fases 

fluida e particulada, torna-se necessaria uma malha numerica adequada aos fenomenos de 

interesse. 

A malha criada foi a estruturada hexaedrica confeccionada com o auxilio do 

ICEM-CFD 12.0.1, contendo um total de 843045 elementos e 173.542 nos. 

Na concepcao da distribuicao dos nos para a formacao dos elementos das secoes 

transversais, optou-se pelo refino da malha no centro e na parede do reator, buscando 

sempre a melhor ortogonalidade dos elementos para que os fenomenos fisicos sejam bem 

representados, como observado na Figura 9. Cada secao transversal apresenta 1.785 

elementos. 
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^1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

i I!  I llzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA III II : 
< n MI HI iizyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA i 

II in inn i 
i II in in II i 

II in in II i 
• II in HI II 1 
IzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA n HI IIIM 

II III III II ! 
II III III IIzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA I 

I II III Hi i! I 
I II III III II 

II III III II I 
II III III II I 

I II III III II 
il III III II 
II III HUM 

: II III III II .1 
II III III II 

! II III III II 
l! II III III II 
I II III III II i 
M l III III II ' 
Hill III III II 

II III III III I 
I. II III III II I 

Hill III II i 
II III III II I 
II III III II :l 
II III III II 

Figura 10 - Vista axial da malha numerica. 
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8 - RESULTADOS E DISCUSSAO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Seguindo a metodologia explorada anteriormente obteve-se os resultados 

conforme mostram as Figuras 11, 12, 13 e 14, as quais apresentam as fracoes massicas 

dos componentes pesados do gasoleo ao longo do riser. Observa-se que as reafoes 

ocorrem mais significantemente nos primeiros metros do reator e que a partir de certo 

ponto elas tendem a diminuir fazendo com que os perfis variem muito pouco ao longo 

do mesmo. Comportamento este de acordo com os encontrados na literatura e 

observados, por exemplo, no trabalho de NAYAK et al. (2005). 
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GASOLEO.ARH.Mass Fraction 
ContourzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1  

1.200e-001 
1.163e-00l 
1.127e-001 
1.090e-001 
1.054e-00l 
1.017e-00l 
9  806e-002 
9.440e-002 
9.074e-002 
8.708e-002 
8.343e-002 
7.977e-002 
7.611e-002 
7.245e-002 
6.880e-002 
6.514e-002 
6.148e-002 
5.783e-002 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 11 - Perfil de fracao massica do lump ARH ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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GASOLEO ASH Mass Fracti 
Contour1 

2.9O0e-O01 
2.73le-001 
2.563e-O01 
2.394e-001 
2226e-00l 
2.057e-00l 
1 889e-001 
1.720e-001 
1.552e-001 
1.383e-00l 
1.215e-001 
1 046e-00l 
8.776e-002 
7.091e-002 
5.405e-002 
3.720e-002 
2035e-002 
3.493e-003 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 12 - Perfil de fracao massica do lump ASH ao longo do riser. 
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GASOLEO.PH.Mass Fraction 
ContourzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1  

2.700e-001 
2.601e-001 
2.503e-00l 
2.404e-001 
2.306e-001 
2.207e-001 
2.109e-001 
2.010e-00l 
1.912e-001 
1.813e-001 
1.715e-001 
1.616e-001 
1.518e-001 
1.419e-001 
1.32le-00l 
1 222e-00l 
1.124e-00l 
1.025e-001 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 13 - Perfil de fracao massica do lump PH ao longo do riser. 
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)LEO.NH.Mass Fractk 
ui '  

2.200e-001 
2.065e-001 
L970e-001 
1.855e-001 
1.740e-001 
1.625e-001 
1 511e-001 
1.396e-001 
1.281e-00l 
1 166e-001 
1.051e-001 
9360e-002 
8.210e-002 
7.061e-002 
5.912e-002 
4.763e-002 
3614e-002 
2.465e-002 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

I zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Z 

Figura 14 - Perfil de fracao massica do lump NH ao longo do riser. 

As Figuras 15, 16, 17e 18 mostram as fracoes massicas dos componentes leves do 

gasoleo ao longo do riser, observa-se que as reacoes ocorrem mais significantemente nos 

primeiros metros do reator e que a partir de certo ponto elas tendem a diminuir fazendo 

com que os perfis variem muito pouco ao longo do mesmo. 
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Figura 15 - Perfil de fracao massica do lump ARL ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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GASOLEO.ASL.Mass Fracti 
ContourzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1  

9.150e-003 
8.612e-003 
8.074e-003 
7.535e-003 
6.997e-003 
6.459e-003 
5.921e-O03 
5.382e-003 
4.844e-003 
4.306e-003 
3.768e-003 
3.229e-003 
2.69le-003 
2.153e-003 
1 615e-003 
1.076e-CO3 
5.382e-004 
O.OOOe+000 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 16 - Perfil de fracao massica do lump ASL ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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^ASOLEO.PL Mass Fraction 

OOOe-001 
866e-002 
732e-002 
598e-002 
464e-002 
330e-002 
197e-002 
063€-002 
929e-002 

8.795e-002 
8.661 e-002 
8.527e-002 
8.393e-002 
8.259e-002 
8.125e-002 
7.99le-002 
7857e-002 
7.724e-002 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 17 - Perfil de fracao massica do lump PL ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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ass Fractior 
Contour 1 

f 3  066e-002 
\  2.886e-002 
[  2.7056-002 
\  2.525e-002 
'  2  345e-002 
2164e-002 
1.984e-002 
1.804e-002 
1.623e-002 

1 443e-002 
1.262e-002 
1.082e-002 
9.018e-003 

•  7  214e-003 
5  411e-003 

•  3.607e-003 
•  1.804e-003 
•  O.OOOe+000 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

z 

I zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 18 - Perfil de fracao massica do lump NL ao longo do riser. 

As Figuras 19 e 20 mostram, respectivamente, a formacao do lump gasolina e do 

lump coque ao longo do riser, estes formados a partir do craqueamento dos constituintes 

pesados e leves do gasoleo. A gasolina esta saindo do reator com uma fracao massica de 

0,4251, valor este de acordo com os encontrados em plantas industrials que esta em torno 

de 45%. 

A Figura 20 mostra que o lump coque esta saindo com uma fracao massica de 

0,2592. Vale ressaltar que no modelo cinetico de 10 lumps, o lump coque e formado por 

44 



Result ados e Discussdo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

componentes leves e coque. JACOB et al (1976) desenvolveram uma expressao que 

calcula a concentracao de coque depositada sobre o catalisador. 

| A 
Figura 19 - Perfil de fracao massica do lump gasolina ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 20 - Perfil de fracao massica do lump coque ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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A Figura 21 mostra a variacao dos componentes pesados ao longo riser. Observa-

se uma diminuicao das fracoes massicas dos constituintes pesados, diminuicao essa, mais 

significativa nos primeiros 3 metros do reator. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

0,30 

0,25 

0,0  5,0  10,0  15,0  20,0  25,0  30,0  35,0  zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Z( m) 

Figura 21 - Fracoes massicas dos componentes pesados ao longo do riser. 

A Figura 22 mostra a variac&o dos componentes leves ao longo do riser. Nota-se 

uma reducao na concentracao de parafinas e um aumento na concentracao dos aromaticos 

substituidos. 

As conversoes sao maiores nos primeiros metros do riser devido a temperatura do 

catalisador. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 22 - Fracoes massicas dos componentes leves ao longo do riser. 

LANSARTN (1997) trabalhando com o modelo de 10 lumps, encontrou 

aproximadamente 40,75% de gasolina e uma concentracao do lump coque superior a 30%, 

quando compara-se com os valores obtidos na Figura 23, observa-se um desvio de 4,39% 

em relacao a gasolina. 

THEOLOGOS et ah, (1996) variando a quantidade de bicos de injecao na 

alimentacao que operam na base do reator, encontraram para 12 bicos, uma fracao 

massica de 0,389 para o lump gasolina e 0,229 para o lump coque. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Os perfis de temperatura para o catalisador e para o gas ao longo do riser sao 

mostrados na Figura 25. Na base do riser (z = 0), o catalisador e o gas entram 

respectivamente a 925K e 525K, observa-se a intensa troca termica entre as fases. Percebe-

se nos primeiros metros do riser, gradientes de temperatura bastante elevados e que ao 

longo do mesmo as temperaturas de ambas as fases tendem a um valor comum. 

As Figuras 26 e 27 mostram os resultados de queda de pressao, esta varia quase 

que linearmente ao longo do riser, apresentando um maior valor na base e um menor na 

saida, resultados estes coerentes com o esperado (ROSA, 2002). 

A pressao em uma dada posicao e calculada com relacao a pressao de referenda, 

que para a presente simulacao foi utilizado o valor zero. Este valor de referenda nao altera 

os resultados, pois o que entra na equacao do movimento e a diferenca de pressao e nao a 

pressao propriamente dita. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura 26 - Queda de pressao ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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14000 
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10000 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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0 5  10 15 20 25 30 35 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Z{m) 

Figura 27 - Queda de pressao ao longo do riser. 

As Figuras 28 e 29 mostram as fracoes de volume ocupado pelas fases ao longo do 

riser.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA A medida que as reacoes vao ocorrendo, a formacao dos gases faz com que as 

velocidades das fases aumentem, provocando o arraste das particulas de catalisador, o que 

torna o sistema mais diluido ao longo do riser. A diluicao do catalisador devido ao aumento 

de sua velocidade e a geracab de moleculas de gas em decorrencia do craqueamento 

aumentam a fracao volumetrica da fase gasosa ao longo do reator. 
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Figura 28 - Fracao de volume ocupada pelo gas ao longo do riser. 
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Figura 29 - Fracao de volume ocupada pelo catalisador ao longo do riser. 
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Os perils de velocidade ao longo do reator sao mostrados na Figura 30, observa-se 

uma aceleracao das fases, nos primeiros metros do riser devido a variacao da densidade da 

fase gasosa, decorrente principalmente da geracao de novas moleculas. A fase solida 

apresenta velocidades menores que a fase gas ao longo de todo o riser, isto indica que o 

catalisador esta sendo arrastado pelos gases que estao sendo formados ao longo do mesmo. 

Este comportamento e observado tambem no trabalho de LANSARTN (1997) 

A Figura 31 mostra os perils de velocidade das fases (sem reacoes de 

craqueamento) ao longo do reator, observa-se que as velocidades das fases sao inferiores as 

da Figura 30, o que mostra que a formacao de novas moleculas de gas aumenta as 

velocidades das fases. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

0  1  

0 5  10  15 20 25 30 35 

Zjm)  

Figura 30 - Velocidades do catalisador e gas ao longo do riser. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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1 

0  

0  5  10  15 20 25 30 35 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Z( m) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 31 - Velocidades do catalisador e gas (sem reacoes) ao longo do riser. 

A Figura 32 mostra os perfis das fracoes de volume ocupado pelo gas, com e sem 

reacao ao longo do riser. Observa-se que o escoamento com a presenca das reacoes deixa o 

sistema mais diluido, ou seja, a fracao de volume do gas e maior ao longo de todo o riser 

devido a formacao de novas moleculas de gas. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

55 



Resultados e Discussdo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

0,995 

oi 0 ,99 
E 
3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
o > zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
01 

o 

(TO 

0,985 

0,98 

0,975 

• Com reagao 

• Sem reagao 

10 15 20 25 30 35 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Z( m) 

Figura 32 - Fracoes de volume ocupado pelo gas com e sem reac3o ao longo do riser. 

A Figura 33 mostra os perfis das fracoes de volume ocupado pelo catalisador, com 

e sem reacao ao longo do riser. Observa-se que o escoamento com a presenca das reacoes 

deixa o sistema mais diluido, ou seja, a fracao de volume do catalisador e menor ao longo 

de todo o riser devido a formacao de novas moleculas de gas, onde estas irao arrastar as 

particulas de catalisador. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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9 - CONCLUSOES zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Os resultados das simulacoes com calculo de reacoes quimicas foi realizado com o 

modelo cinetico de 10 lumps para o craqueamento catalitico. O modelo matematico 

proposto mostrou-se capaz de prever de forma satisfatoria os perfis de concentracao e 

temperatura e velocidade ao longo de todo o riser. 

As fracoes massicas do lump da gasolina e lump do coque (coque + leves) 

calculadas na saida do aplicativo demonstraram boa concordancia com os dados 

experimentais disponiveis. 

O modelo de 10 lumps embora mais complexo, foi escolhido em detrimento dos 

outros, devido a ser menos dependente do tipo de carregamento, contudo as constantes 

cineticas sao determinadas com o auxilio de dados experimentais, gerados atraves das 

caracteristicas operacionais (carregamento e propriedades ffsicas dos componentes) 

existentes em uma unidade experimental e estes irao influenciar diretamente na obtencao 

das constantes cineticas. 

O modelo cinetico de 10 lumps foi incorporado ao fluidodinamico, utilizando o 

modelo da teoria cinetica do escoamento de materials granulares para a fase particulada e o 

modelo de turbulencia k-e para a fase gasosa, disponiveis no mesmo no padrao do CFX 

12.0. 
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10 - SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

As simulacoes foram realizadas considerando 2 fases (catalisador e gas), para 

tornar o escoamento mais real, deve-se incluir vapor de agua no escoamento no interior do 

riser. 

A base do riser e a regiao onde ocorrem os maiores gradientes de velocidade, 

concentracao e temperatura, o que torna essa regiao de grande complexidade, necessitando 

que haja um maior aprofundamento sobre todos os fenomenos envolvidos. 

Avaliar a influencia da carga no rendimento do processo de FCC. 

Criar novas geometrias e comparar os resultados. 

Refinar mais a regiao de entrada da malha, pois e a regiao onde ocorre os maiores 

gradientes de pressao, temperatura e concentracao. 

Por fim, deve-se acoplar ao riser equipamentos como o stripper e o regenerador, 

realizando as futuras simulacoes em estado transiente. 
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