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RESUMO

O reator tubular ideal caracteriza-se por apresentar um escoamento ordenado dos
elementos de fluido. Consequenteménte, neste tipo de reator, ndo ocorre difusdo nas
dire¢Ges radial e axial, ndo havendo diferenca de velocidade entre dois elementos quaisquer
do fluido na mesma seg¢ao reta.

Nos reatores tubulares reais, o perfil de velocidade, temperatura e concentragdo ndo
sdo uniformes ao longo da se¢do transversal a diregcdo do escoamento, sendo necessaria a
utilizacdo de métodos numéricos para a obtencio da conversdo final a saida do reator.

Neste trabalho € apresentado um procedimento numérico para a obtengdo da solugdo
de problemas envolvendo o escoamento de fluidos com transferéncia de massa e reagdo
quimica em reatores tubulares reais, onde grédientes de velocidade, temperatura e
concentragdo na direcio radial estdo presentes.

O conjunto das equacgbes governantes escritas para o sistema de coordenadas
cartesianas € transformado para o sistema de coordenadas generalizadas. O conjunto de
equagé'eslé discretizado utilizando o método de Volumes Finitos, com o arranjo de variaveis
co-IocaIizadaé e a funcdo de interpolagcdo do esquerha WUDS. O método SIMPLEC é
utilizado para tratamento do acoplamento pressdo-velocidade e o sistema de equagbes
algébricés resultante é resolvido utilizando o método MSI modificado.

A metodologia de solugao apr;esentada neste trabalho &€ empregada para a obtencio
da solu¢éo dos problemas de craqueamento térmico do etano e da acetona, da reagdo de

oxidagdo do o-xileno e da desidrogenacédo do etilbenzeno para estireno. Os resultados

numeéricos obtidos sdo comparados com os resultados apresentados na literatura.



ABSTRACT

The ideal tubular reactor is characterized by an ordered flow of fluid elements,
so that no diffusion occurs in the radial and axial direction and there is no difference
between velocity of two elements of fluid.

However, in real tubular reactors, the velocity, temperature and concentration
profiles are not uniform along the cross section, being necessary the utilization of
numerical methods for obtaining the overall conversion at the reactors outlet.

In this work it is presented a numerical procedure to solve problemé involving
fluid flow with mass transfer and chemical reaction, in real tubular reactors, where the
- velocity, temperature and concentration gradients are present in the radial section.

The set of governing equations, written for the cartesian coordinates, is
transformed to generalized coordinates. Further, this new set of equations is
discretized using the Finite Volume Method together with an arrangement of co-
located varidbles and the interpolating function based on the WUDS scheme. The
- SIMPLEC method is employed for treatment of the coupling pressure-velocity and the
resulting algebraic equations are solved by the modified MSI method.

The methodology presented here is used to obtain the solution of the thermic
cracking of the ethane and acetone, oxidation reaction of the o-xylene and
dehydrogenation of the ethylbenzene to styrene. The numerical results obtained are

compared with the those presented on literature.
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CAPITULO |-INTRODUGAO |

Os En}g‘enheiros Quimicos estdo a cada dia buscando conhecevr‘ mais e melhor
0s proceséos quimicos, suas interagdes, seus comportamentos a niveis macroscopicos
e fﬁicroscépicos. As industrias quimicas e‘stéo investindo no aprimoramento de seus
processos e equipamentos, buscando melhorar o rendimento, com o objetivo final de
sobreviver em um mercado cada vez mais competitivo, oferecendo novos produtos

com melhor qualidade, além de buscar reduzir seus custos de operagdo e

- manutencéo.

Na busca de melhor conhecer e resolver problemas que envolvem processos
quimicos, com todas as suas variagdes, o Engenheiro Quimico tem a sua disposicéo,
basicament;a,' trés ferramentas que podem auxilia-io na obtencéo da solu¢do: métodos
analiticos, métodos numéricos (experimentacdo numeérica) e experimentacdo em
" laboratério. Quando o problema fisico possui geometrias irregulares, necessitando o
uso de éohdigéés de contorno mais complexas, a utilizagdo de métodos analiticos tem
uma desvantagem pelo fato de que as hipbteses simplificativas necessarias para a
obtencio da solugéo se distanciam da realidade do problema fisico. No entanto, as

solugbes analiticas ndo podem ser descartadas, pois elas possuem importantes
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aplicacdes como, por exemplo, na validagéo de casos limites dos modelos numéricos,
além de auxiliar no desenvolvimento de novas técnicas numéricas.

Em muitos casos, a experimentacdo em laboratério possui um altissimo custo e
muitas vezes ndo pode ser realizada. No entanto, a experimentagdo em laboratdrio
possui uma grande vantagem que é o fato de se ter a oportunidade de trabalhar com a
configuragéo real do problema, possibilitando observacgdes de todos os fendmenos que
envolvem o problema fiéico.

O uso de técnicas numéricas (experimentacdo numérica) permite resolver
problemas complexos com geometrias variadas, utilizando-se condigées de contorno
mais complexas. A experimentagdo numérica possui um custo relativamente baixo
quando comparado com o da experimentacdo em laboratério, para a solugdo de
problemas complexos, possibilitando a resolugdo de varios problemas com o mesmo
equipamento. Entretanto, convém salientar que uma metodologia numérica somente
possuira validade apds ser testada, via comparagéo com solugdes ja existentes ou
com dados experimentais.

A busca da solugdo de qualquer problema fisico necessita de um modelo
matematico que o represente de acordo com a realidade, sem perder o sentido fisico
do mesmo, e que possa ser resolvido com tempos computacionais nao proibitivos.

A solugdo numérica do problema fisico pode fornecer dados de fundamental
importancia para 0 maximo aproveitamento da matéria prima, do espago fisico, com um
melhor dimensionamento do equipamento, ja que se pode ter uma melhor visualizagao
do comportamento das variaveis relevantes do processo ao longo do reator como um

todo.
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Para se obter a solugdo numérica de um determinado problemé, faz-se
necessario o conhecimento prévio do processo quimico, dos limites de operagédo do
equipamento, das condicbes e propriedades da matéria-prima, do tipo de reacgéo
quimica a ser realizada, da taxa na qual esta reag&o ocorre, entre outros.

A

%«Em um reator quimico, ocorre a transferéncia de massa e a transferéncia de
calor, juntamente com 0 movimento de fluido, que inclui os reagentes e os. produtos
formados ao longo do reator. Portanto, para se obter resultados numéricos que
representem com precisdo o problema fisico, o método utilizado deve resolver de
maneira conjunta as equagdes de conservacdo da massa, equacéo de conservacgio da
quantidade de movimento, equacao de conservagao da espécie quimica e equacao de
conservacao da energia.

;% Quando, em um processo quimico, ocorrer transferéncia de massa com reagéo
quimica, a equagédo de conservagdo da espécie quimica devera ser resolvida
considerando-se o termo referente a taxa da reacao, e este devera ser devidamente
conhecido no processo em estudo. Este é um dado importante para que se possa
obter, através da solugdo numérica, os perfis de concentragéo e converséo ao longo
?(30 reator.

%ﬁ Com o grande avango da tecnologia dos equipamentos computacionais, que
estdo surgindo com grande capacidade de armazenamento de dados e com
velocidade de_,_proce,s_sameh't‘o cada vez maior, tem-se viabilizado o desenvolvimento
de técnicas -éomputacipnaié paré a solugcéo de problemas cada vez mais complexos.
Existe hoje uma série de métodos numéricos entre os quais se pode citar, 0 método de

Diferencas Finitas [29,40], 0 método de Elementos Finitos [6,28 e 47], 0 método de
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Volumes Finitos [19,29 e 40], método de Elementos Finitos baseado no volume de
controle {42], entre outros.

O presente trabalho tem como objetivo desenvolver e testar uma metodologia
numeérica para a obtengdo da solugéo de importantes problemas da engenharia que
envolvam escoamento de fluidos com transferéncia simultanea de massa e calor, com
reacdo quimica. Optou-se pelo uso do método de Volumes Finitos pois a equacgéo
discretizada é obtida realizando-se um balango da propriedade né volume de controle,

garantindo assim a conservagado das variaveis do processo a nivel elementar e global.
Este trabalho esta dividido em vérios capitulos conforme descrito a seguir;

CAPITULO Il - REVISAO BIBLIOGRAFICA - Neste capitulo é apresentada uma
revisao bibliografica dos principais tipos e combinagbes de reatores quimicos, bem

como de algumas metodologias numéricas e os detalhes referentes a sua utilizagéo.

CAPITULO Il - PROCEDIMENTO DE SOLUCAO - E apresentada, neste
capitulo, de forma mais detalhada, a metodologia numérica empregada neste trabalho,
bem como, o procedimento para a obténcdo das equagbes em coordenadas
generalizadas, sua discretizagéo e a obtencdo do sistema de equagdes algébricas

aproximadas utilizadas na solugao dos problemas propostos.

CAPITULO IV - RESULTADOS NUMERICOS - S&o apresentados os resultados
obtidos com a metodologia numérica descrita no Capitulo Il na solugdo do problema

como o de craqueamento térmico do etano, da acetona, bem como, da reagéo de
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oxidacado do o-xileno, da desidrogenacédo do etilbenzeno para estireno, sendo os

resultados comparados com os apresentados na literatura.

CAPITULO V - CONCLUSOES E SUGESTOES - Neste capitulo, serdo
apresentadas as principais conclusbes obtidas neste trabalho, bem como, as

sugestdes para o desenvolvimento de trabalhos futuros.
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CAPITULO Il - REVISAO BIBLIOGRAFICA

Neste capitulo serdo apresentados os principais tipos e combinacbes de
reatores quimicos, bem como, alguns modelos numéricos e os detalhes referentes a
sua utilizagdo, na solugao dos problemas que envolvem escoamento de fluidos, com

transferéncia de calor e massa, com reacéo quimica.

2.1 - REATORES QUIMICOS : TIPOS E COMBINAGOES

A maioria dos processos quimicos industriais utilizam reatores quimicos.
Diversos tipos e combinagbes de reatores quimicos podem ser utilizados, dependendo
do processo a ser realizado e das condigbes do produto final desejado, conforme
discutido por Fogler [07], tais como: reatores continuos ou reatores em batelada,
sistemas de reatores em série ou em paralelo, com alimentacdo efou resfriamento
entre os estagios, reciclagem de reagentes,etc. Em termos de configuragdo fisica,
existem basicamente dois tipos de reatores: 0 de tanque agitado e o tubular. O reator

de tanque agitado pode ser operado em batelada, semi-batelada ou fluxo continuo. O
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reator tubular pode ser formado por apenas um tubo encamisado, ou por um conjunto
de tubos em paralelo, com ou sem recheio éatalitico.

Dentre os fatores que influenciam na selegéo da configurag&o do reator, pode-
se citar: tipo de reagéo, velocidade de produgdo desejada, custos do equipamento e
da instrumentagéo necessaria, estabilidade operacional, control.e e flexibilidade das
operagdes, custos de operacdo e alimentacdo do produto, adaptabilidade do
equipamento para novas condigéeé de operag¢do ou para novos processos.

O reator batelada é frequéntemente usado para reagdes em fase liquida,
quando a produgao requerida é péquena. E u}sado em pequena escala de operacgéo,
para testar novos processos que n&o tenham sido totalmente desenvolvidos, para a
producéo de produtos com alto valor agregado, sendo principalmente utilizado na
industria farmacéutica, de corantes ou de quimica fina, e para processos onde a
operagao continua se torna impraticavel. O reator batelada pode ser ilustrado na
FIGURA 1, sendo que este reator possui a vantagem de obter altas conversdes para
cada partida do reator, mas também tem a desvantagem de necessitar de grandes
periodos de tempo de operagédo, que envolve o enchimento, esvaziamento e limpeza

deste reator, ocasionando um alto custo por unidade de producéo.

Orificios para @

camegar o reator

|

J\Conecqﬁu para aquecimento
{/ ou resfriamento da camisa

#gitado i

FIGURA 1 - Reator batelada.
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O reator de tanque agitado pode ser operado no modelo semi-batelada. Neste
modelo, o tanque é parcialmente preenchido com reagentes, sendo que quantidades
adicionais de reagentes sao alirﬁentadas progressivamente até que a composigdo
desejada seja alcangada.

Apesar do reator semi-batelada, mostrado na FIGURA 2, possuir algumas
desvantagens assim como o reator batelada, este tem a vantagem de apresentar um
bom controle de temperatura. Este reator € muito utilizado em reacgdes bifasicas,

onde um gas é continuamente borbulhado através de um liquido.

Aguecedor ou
Resfriador

Reagente A
¥ e produtos

Reagerte B havnitt

FIGURA 2 - Reator semi-batelada.

O reator de tanque agitado continuo (CSTR) ideal apresenta uma .agitagéo
eficiente, onde os reagentes e produtos da reagdo quimica estdo sempre com
temperatura e composigdo uniforme, no .interior do reator. Este‘reator ppssibilita
manter um bom controle de temperatura. A configuragdo fisica do reator de tanque
agitado fornece uma baixa area de transferéncia de calor por unidade de volume da
mistura e, na maioria dos casos, apresenta uma conversao do reagente por volume de

reator menor quando comparada com a do reator tubular. Consequentemente,
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reatores tubulares sdo requeridos para reagdes rapidas, envolvendo elevada
transferéncia de energia. O reator de tanque agitado continuo permite a utilizacéo de

uma bateria de reatores ligados em série, conformé ilustra a FIGURA 3.

Aquepjmerﬂo ou os
restriamento da .

" camisa do reator

FIGURA 3 - Reatores CSTR ligados em série.

X\ . O reator tubular (PFR) pode ser formado por um tubo apenas, juntamente com
uma camisa para fornecer ou retirar calor, gerado ou necessario a reagao quimica.
No entanto, este modelo de reator pode ser utilizado apenas para reagdes onde uma
pequena taxa de transferéncia de calor é requerida, devido a sua pequena area para
troca de calor por volume de reagdo. Quando a taxa de transferéncia de calor exigida
-pela reacdo quimica for muito alta, pode-se utilizar um reator tubular formado por uma
série de tubos ou conexdes em paralelo, conforme FIGURA 4, dependendo do tempo
de residéncia requerido. Com isto se obtém uma grande area de transferéncia de
calor, possibilitando utilizar este modelo de reator para reacdes altamente exotérmicas
e endotérmicas.

Devido a inexisténcia de mistura dos elementos de fluido ao longo da diregdo do |

fluxo no reator tubular ideal, existe um gradiente continuo de concentragdo dos
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reagentes nesta diregdo, o que ndo é encontrado em reatores de mistura em série.
Consequentemente, para uma mesma composi¢ao e temperatura de reacao, a taxa de
reagédo quimica sera significativamente maior no reator tubular do que no reator de
mistura simples ou em um conjunto de reatores de mistura em série. O reator tﬁbular
possui a vantagem em relagdo ao reator de mistura de operar com grandes vazdes de

produgéo.

Disco de explosdo

Entrada do gis

0
Sl

\k d_._—-f""'"_j Sdida do gis

Disco de explosdo

FIGURA 4 - Reatores tubulares em paralelo (multitubulares).

O reator de leito fixo & essencialmente um reator tubular, possuindo um
empacotamento de catalisador sdlido, conforme ilustra a FIGURA 5. Este sistema de
reator heterogéneo é mais frequentemente usado para processar rea¢des cataliticas
em fase gasosa. Este modelo de reator possui a mesma dificuldade com o controle

de temperatura como qualquer reator tubular, além do catalisador ser de dificil



4
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-

reposicdo. A vantagem do reator de leito fixo € que, para a maior parte das reagdes,

oferece altas convers6es por peso de catalisador. ,\(\

Catalisador h
sélido ne tubo

FIGURA 5 - Reator de leito fixo.

Outro modelo de reator catalitico lde uso frequente na industria quimica é o
reator de leito fluidizado. Este modelo de reator apresenta uma distribuicdo de
temperatura uniforme ao longo do reator, podendo manusear grandes quantidades de
reagentes, sendo que este reator é utilizado para um grande nimero de aplicagdes. A
grande vantagem deste reator € a facilidade de substituicdo e regeneracao do
catalisador, 0 que com o passar do tempo compensa 0 alto custo dos equipamentos.

Em algumas operagbes, como a nitragéo do tolueno, diferentes tipos de reatores
sdo utilizados como o‘reator batelada, o reator de tanque agitgdo continuo e reatores
de tanque agitado em cascata. Reatores tubulares s&o usados para diversosr
processos como a nitragao de glicerina, a sulfonagéo de aromaticos, bem como,

reacdes em fase gasosa, como o craqueamento térmico ou a nitragdo de parafinas.
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Reatores tubulares, com leito fixo de particulas de catalisador, sdo utilizados, como
por exemplo, na sintese da amdnia ou metanol.

A descoberta de catalisadores soélidos e suas aplicagbes nos processos
quimicos proporcionou a industria quimica o desenvolvimento diversificado de novos
processos quimicos, bem como, a modificacdo de processos quimicos existentes,
baseado no uso de catalisadores sélidos.

A maior parte déstes processos cataliticos ocorre em re‘atores de leito fixo.
Alguns processos cataliticos de leito fixo sdo ilustrados na TABELA 1.

TABELA 1 - Alguns processos cataliticos que empregam o reator de leito fixo.

CATALISADOR PROCESSOS CATALITICOS

Fe;,0s3-ZnO - Ca0 |- sintese da acetona- a partir da hidratagdo do acetileno

V205 - sintese do acido sulfurico - a partir do enxofre
Co-Zn/ Al,O3 - sintese do metanol - a partir da hidrogenagdo do monéxido de
carbono

Fe c/ promotores |- sintese da amodnia - a partir do nitrogénio e hidrogénio

(k20) 7 Al,O3

Paladio suportado |- etano - a partir da hidrogenagao do acetileno

MgO - CaO - P,0Os |- butadieno - a partir do butano

V,0s5-Mo0,03/ Al,O5 | - anidrido maleico - a partir da oxidagéo do benzeno

V,0s5/ a-alumina |- anidrido ftalico - a partir da oxidagéo do o-xileno

Fe20s3- Cr,05- KO | - estireno - a partir da deSidrogenagéo catalitica do etilbenzeno
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O reator tubular ideal caracteriza-se por apresentar um escoamento ordenado
dos elementos de fluido. Consequentemente, neste tipo de reator, nao havera difusédo
na direcdo radial, ndo havendo diferenca de velocidade entre dois elementos
quaisquer do fluido na mesma sec¢édo reta. Tudo se passa como se 0s reagentes se
deslocassem ao longo do reator em uma unica linha ordenada. Assim, no modelo de
reatores tubulares ideais, o transporte de massa por difusdo ou mistura turbulenta sao
desprezados. |

Embora os reatores tubulares réais nunca sigam completamente esses padrées
de escoamento, uma parte destes reatores pode ser modelada com erro desprezivel
com relagdo ao comportamento ideal. Em outros reatores tubulares, o desvio com
relacédo ao ideal pode ser consideravel, o que sugere que algum modelo difusivo possa
ser incorporado dentro do modelo basico de reator tubular, para representar os efeitos
do fluxo n&o ideal no desempenho do reator.

A fonte de desvios do reator tubular real com relag:éo ao ideal pode ser de
diversas naturezas, entre elas, a formagéo de canais.preferenciais ou de volume morto
dentro do reator, causando um menor tempo de residéncia do fluido no reator.

A formacéo de canais preferenciais de escoamento ocasiona uma trajetéria de
menor resisténcia ao longo do reator, permitindo que uma porgéo maior do fluido
passe ao. longo deste canal. Volumes mortos indicam a presenca de regides de
estagnacdo nas quais ndo ha movimento de fluido.

Com a existéncia de gradientes de velocidade na diregéao radial, os elementos
de fluido ndo terdo o mésmo tempo de residéncia no reator. Ocorrera o fendbmeno de

transferéncia de massa entre os elementos de fluido, em diferentes posicbes axiais,



CAPITULO II - REVISAO BIBLIOGRAFICA » 14

em virtude da difusdo molecular e redemoinhos (turbilhdes), e o processo de difusédo
resultante da turbuléncia influenciara no empacotamento do leito. I

O desvio da idealidade pode ser atribuido a existéncia de gradientes radiais de
temperatura no reator, que surgem devido a energia liberada por reagcdo quimica,
transferéncia de calor através da parede do tubo e transporte convectivo de energia.
Misturas convectivas surgem devido ao gradiente térmico no reator e podem contribuir
para a transferéncié de massa entre diferentes elementos de fluido. Os desvios sdo
mais significativos em reatores de leito fixo ndo isotérmicos.

Quando séo utilizadas grandes escalas, desvios macroscépicos dos modelos
podem surgir devido a difusdo dentro do reétor, ao perfil de velocidade que se desvia
do modelo de reator tubular ideal, ou entédo, a combinacdo destes efeitos.

Nem todos os reatores CSTR s&o perfeitamente misturados e nem todos os
reatores tubulares exibem um comportamento de fluxo empistonado. Nestas
situacdes, alguns métodos devem ser usados para avaliar os desvios do
comportamento ideal. Modelos de multiplos parametros tém sidé desenvolvidos para
representar situacdes mais complexas.

Com a variedade de sistemas disponiveis e fatores a serem considerados, n&o

se pode esperar que uma formula simples seja capaz de indicar 0 arranjo de reatores

mais adequado.
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2.2 - DESCRIGAO DE ALGUMAS METODOLOGIAS NUMERICAS

No desenvolvimento de um modelo numérico que utilize coordenadas
generalizadas, um importante aspecto € o tipo de malha a ser empregada na solugéo
do problema. Na malha ndo estruturada, os pontos ndo seguem uma regra de
formacao, o que facilita a concentragdo dos pontos em regides de maior interesse.
Para o uso desta malha, é necessario que o sistema de coordenadas seja local, sendo
normalmente utilizado o sistema cartesiano.  Este tipo de malha &€ comumente
empregado no método de Elementos Finitos, aplicado & solugdo de problemas
envolvendo transferéncia de calor, quase sempre associada a escoamento de fluidos.

As malhas estruturadas sao tipicamente utilizadas no método de Volumes
Finitos, apresentando a vantagem da conex&o entre os pontos ser estabelecida por
uma regra, facilitando assim a implementagdo computacional, além de serem mais
adequadas para esquemas iterativos de solucdo de sistemas lineares quando
comparadas com malhas ndo estruturadas. No caso de malhas estruturadas, a
equacado diferencial pode ser transformada para um sistéma de coordenadas
generalizadas, o que facilita a integragdo da equagado diferencial no volume de
controle, pois em coordenadas generalizadas o dominio de calculo passa a ser
coincidente com a fronteira, evitando a necessidade de interpolagdo das condigoes de
contorno. Uma discuss&o mais aprofundada sobre algoritmos de geragao de sistemas
de coordenadas pode ser vista em Maliska [20,21] e Thompson et al. [48].

Um outro aspecto a ser considerado €& a utilizacdo de malhas fixas ou
adaptativas. A opgdo quanto ao uso de uma destas duas estratégias de malhas recai

na necessidade de se concentrar linhas da malha nas regides de maior gradiente das



CAPITULO I - REVISAO BIBLIOGRAFICA 16

variaveis em estudo, péra melhor captar estes efeitos e reduzir os erros de difusdo
numeérica.

Em problemas onde estejam presentes altos gradientes das variaveis
envolvidas, o uso de malhas fixas s6 é apropriado se a localizagéo destes gradientes
for previamente conhecida; caso contrario, uma alternativa € a utilizacdo de malhas
adaptativas, as quais podem mudar ao longo da obtencao da solugdo, levando a uma
concentragao das linhas da malha em regies de altos gradientes. Desta forma, é
possivel obter uma maior precisdo da solugdo, além de uma melhor estabilidade e
convergéncia do método. A utilizacdo de malhas adaptativas, em coordenadas
generalizadas, na solugcdo de problemas de escoamento de fluidos, € uma linha de
pesquisa que vem sendo muito estudada, podendo citar trabalhos como o de Ghia et
al. [11], Ulson de Souza [49] e Ulson de Souza et al. [50].

Quanto a localizacdo das variaveis na malha computacional, existem varios
esquemas de armazenamento das variaveis na malha, conforme aprésentado por Shih,
Tan e Hwang [44], Silva [45], Ulson de Souza [51] e Maliska [19]. O arranjo de
variaveis desencontradas, onde as componentes do vetor velocidade estdo defasadas
em relagdo as outras variaveis como temperatura, pressao, etc., confqrme ilustra a
FIGURA 6, € um esquema que tem sido amplamente‘utilizado. Esta forma de
armazenamento de variaveis na malha proporciona um adequado acoplamento entre a
pressao e velocidade para escoamentos incompressiveis; no entanto, utiliza diferentes
volumes de controle para variaveis dependentes, fazendo com que um nimero maior
de informagdes necessitem ser armazenadas, dificultando a implementagdo numérica
deste arranjo de variaveis devido a complexidade no controle dos indices dos

respectivos volumes de controle das variaveis.
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FIGURA 6. Arranjo de variaveis desencontradas.

E possivel também utilizar o arranjo de variaveis co-localizadas, onde todas as
variaveis dependentes estdo armazenadas no mesmo ponto, possuindo o mesmo
volume de controle, conforme mostrado na FIGURA 7, sendo este esquema utilizado
por Peric et. al. [31], Schneider [41], Majumdar [18], Marchi et. al. [24], Ulson de Souza

[51] e Bortoli [03].

Wlume de controle
4 paratodas as
vanaveis

uxw T,Fete. .
[

uw,TPeteo... ux, TP e
]

FIGURA 7. Arranjo de variaveis co-localizadas.
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O arranjo de variaveis desencontradas passou a ser bastante utilizado nas
técnicas computacionais, principalmente apés a divulgagéo do livro de Patankar [29] ,
onde o problema de oscilagdo do campo de press&o (“checkerboard”), na solucéo de
problemas incompressiveis com o arranjo de variaveis co-localizadas, podera ocorrer.
Um exemplo de “checkerboard’, com valores arbitrarios para um campo de presséao, é

mostrado na FIGURA 8.

15 20 15
W

20 |15 20

R B 2

15 20 15
R

FIGURA 8 - Campo de presstes inconsistentes.

Fisicamente este campo de pressédo ndo é consistente e, pelo fato de todas as
variaveis estarem localizadas em um mesmo ponto, esta inconsisténcia nao sera
detectada pelas componentes da equagdo da conservagdo da quantidade de
movimento, sendo que para o volume de controle das componentes de velocidade
centradas em P, o gradiente de pressao nas diregdes x e y sera zero, pois 0s pontos
envolvidos sdo Pe e Pw, Py, € Ps , respectivamente.

No entanto, o arranjo de variaveis co-localizadas vem sendo cada vez mais
utilizado por pesquisadores na solugao de problemas envolvendo escoamento de

fluidos incompressiveis, principalmente por sua simplicidade de implementacéo
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numérica e pelo fato dos problemas apresentados por Patankar [29] estarem sendo
paulatinamente resolvidos com o uso de fungdes de interpolagédo cada vez mais
completas, que utilizam assim gradientes de pressdo mais adequados.

A funcao de interpolagdo, no caso de arranjo de variaveis co-localizadas, é de
fundamental importancia palra que se possa especificar os valores das variaveis e de
éuas derivadas nas faces .dos volumes de controle, j4 que as mesmas estdo
armazenadas no centro do volume de controle. Uma boa fungao de interpolagédo sé6 é
alcangada quando esta consegue reproduzir o valor da variavel na face do volume de
controle, considerando todas as influéncias do fendbmeno fisico que envolve a variavel.

Existem diferentes esquemas de fungbes de interpolagdo, como o esquema
CDS, onde a fungao de interpolagédo é obtida com o uso de diferengas centrais, na
aproximaca@o das derivadas das equacgdes diferenciais. Este ésquema, no entanto,
apresenta resultados satisfatérios para problemas onde a difusdo é dominante, mas
apresenta problemas com relag@o a convergéncia devido a presenga de coeficientes
negativos, em casos onde o numero de Reynolds ou numero de Peclet sdo elevados.
Tentando superar este problema, surgiu o esquema UDS, “upwind’, o qual obtém
coeficientes positivos utilizando somente valores a montante. Este esquema tem
apresentado problemas de difusdo numérica como conseqiéncia de ser um esquema
unidimensional e n&o prever informagdes relacionadas ao problema como, por
exemplo, a existéncia do termo fonte e a inclinagdo do vetor velocidade relativamente
a malha, apresentando resultados livres de difusdo numérica apenas em casos
unidimensionais onde a convecgao é dominante.

Diferentes fungbes de interpolagcdo foram surgindo com a finalidade de melhor

transmitir as influéncias fisicas do problema para a variavel na face do volume de
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controle. Seguindo esta linha, surgiu o esquema hibrido proposto por Spalding [46].
Baseando-se nestas idéias, Raythby e Torrance [36] propuseram o esquema
exponencial que usa a fungdo de interpolagdo obtida da solugdo exata do problema
unidimensional de convecgédo e difusdo. Como a fungdo de interpolacdo depende da
velocidade, € necessario calcular exponenciais para todas as interfaces dos volumes
de controle, o que acarreta em um grande tempo computacional. Uma melhoria deste
método com simplificacées nos calculos das exponenciais, criando expressdes que
procuram seguir a exprésséo éxata, dependendo da faixa de nimero de Peclet, foi
proposta por Patankar [29], que é o denominado esquema “Power-Law’. Este
esquema nao € amplamente utilizado devido a seu alto tempo computacional, por n&o
ser exato em situagdes bidimensionais e tridimensionais e quando os termos fonte séo
diferentes de zero. No entanto, possui uma boa representacéo para comportamentos
exponenciais.

Raythby [33] propds o esquema WUDS, que tem sido amplamente utilizado.
Este esquema substitui os termos exponenciais do esquema EDS por expressdes mais
simples, diminuindo o tempo computacional necessario para o calculo das variéveié
nas faces do volume de controle.

Portanto, se 0 uso de uma fungéo de interpolagao unidimensional em problemas
multidimensionais acarreta problemas de difusdo numérica, a solugdo entdo é criar
uma fungdo de interpolagdo com as dimensdes do problema. A primeira idéia nesta
direcao foi apresentada por Raythby [34] ao desenvolver o esquema SuDS onde, para

a avaliagdo da propriedade ¢ na face leste por exemplo, podem participar os valores
de ¢ dos volumes de controle centrados em S, P, N, NE, E e SE, dependendo da

orientacdo do vetor velocidade em relagdo a malha. No entanto, esta formulacéo
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pode apresentar coeficientes com valores negativos ocasionando oscilagdes
espaciais.

Muitos esquemas baseados no esquema de Raithby [34] foram desenvolvidos,
todos com o objetivo de eliminar o problema da geragédo de coeficientes negativos,
como por exemplo, o esquema proposto por Hassan et al. [13], onde a positividade dos
coeficientes € garantida atraves do uso de um fator peso incorporado ao calculo do
fluxo de massa na face. Apesar deste esquema ser de facil implementagdo numérica,
esta metodologia apresenta problemas por ser puramente matematica, sem qualquer
embasamento fisico.

No esquema WUDS proposto por Raythby [33], a fun¢do de interpolagdo esta
associada a dois coeficientes, o e B, que dependem do numero de Peclet e servem
como pesos entre a convecgao e difusdo. Tomando a face leste como exemplo, b

valor de ¢ e de sua derivada nas faces do volume de controle pode ser escrito como :

. =G+ae) ¢P+G—'aej b, (1)

E
Ox Ax

r@l - Bcri’[d) _¢"j @)

Analisando-se as equagbes (1) e (2), pode se verificar que, para a=0 e

B=1,0, oesquema CDS é recuperado, enquanto que, paraa =0,5¢e o =-0,5 com
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B = O, recupera-se 0 esquema “upwind’, para velocidades positivas e negativas,
respectivamente.
A expressdo para os coeficientes o e 3, no esquema exponencial, EDS, pode

ser escrita como:

1 ez-1
=—- 3
Ae=357 Fo] (3)
&
B.=Pe—% | (4)
e -1

A partir destas expressdes, Raythby [33] propbs as seguintes expressdes para

os coeficientes, no esquema WUDS:

Pe’
__re 5
. 10+ 2 pg? (5)
1+ 0.005 P2
B,= Pe (6)
1+ 0.05 Pe

O problema da difus&o numérica pode ocorrer quando séo utilizados esquemas
hibridos, principalmente devido ao fato do vetor velocidade n&o estar alinhado a malha
computacional e também pelo uso de aproximagdes unidimensionais em casos

bidimensionais ou tridimensionais. - Existem trabalhos que objetivam a minimizacdo da
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difusdo numérica, como o trabalho apresentado por Ulson de Souza [49] e Ulson de
Souza et al. [50], onde é proposto o esquema WUDS-E. Este esquema é uma
extensdao do WUDS; no entanto, o método WUDS-E considera os efeitos dos termos
difusivos e convectivos na direcdo do escoamento, 0s quais sdo considerados no
WUDS, inclufndo todos os efeitos restantes em um termo fonte, que sao desprezados
nos esquemas hibridos.

A equacéo utilizada para a obtengdo do esquema WUDS-E pode ser escrita da

seguinte forma:

% & |
pué;—(—— §+B¢:O ‘ (7)
onde B é dado por:
2
B¢:gi_r_gy‘f+pu%-s¢ (8)

No método FIC, proposto por Ulson de Souza [51] e Ulson de Souza et al. [52],
é apresentada a fungdo de interpolacdo completa, onde todos os efeitos s&o
considerados, possuindo assim as dimensdes que o problema requer, contendo todas
as influéncias fisicas presentes na equacgao diferencial a ser resolvida. Este
esquema, devido a complexidade de seus coeficientes, € de dificil implementacéo.

Existem diversos esquemas apresentando diferentes fungdes de interpolagéo

como, por exemplo, o trabalho de Huget [15], que propbe dois novos esquemas
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baseados no SUDS, o MSUS e o MWUS. Estes esquemas apresentam resultados
melhores que os apresentados pelo SUDS, sendo que o MWUS é muito estavel, sem a
geracdo de coeficientes negativos e sem apresentar oscilagbes na solugdo
convergida.

O método QUICK foi proposto por Leonard [16], empregando um maior ndimero
de pontos em uma dire¢do coordenada para obtencgdo do valor da fungdo na interface.
O método TVD, proposto por Hirsch [14], € uma alternativa para se desenvolver
funcdes de interpolacdo mais robustas. Outras fungbes de interpolagcdo podem ser
encontradas em Lillington [17], Raw [38], Nieckele [27], Schneider e Raw [42], entre
outros. Existem ainda trabalhos, como o de Marchi [23], onde sdo apresentadas
comparagdes entre os métodos QUICK, FIC e TVD, com s‘ugestées para a
implementacdo de novos esquemas de fungdes de interpolagdo.

Uma outra preocupacao ao se desenvolver uma metodologia numérica é com
relacdo ao processo iterativo de solugéo, devido ao fato do conjunto de equagdes a
serem resolvidas estarem fortemente acopladas e conterem termos n&o lineares. Por
exemplo, em um caso onde se tem transferéncia de massa com reagdo quimica,
juntamente com movimento de fluido, é necessario resolver um conjunto de quatro
equagdes, ou seja, a equacado de conservagido da massa, equagao de conservagao da
quantidade de movimento nas diregdes x e y, para o caso bidimensional, e a equagéo
de conservacdo da espécie quimica. No entanto, tem-se cinco ‘incégn.itas a serem
determinadas, ou seja, massa especifica, concentragdo, componentes do vetor
velocidade, na direcéo x e y, e a pressdo. Portanto, € necessaria mais uma equagao

que especifique a pressao, para se obter a solugdo do problema.
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Se a massa especifica apresenta uma variagdo consideravel com a presséo,
entdo pode se utilizar uma equagao de estado que relacione a massa especifica em
fungéo da temperatura e da presséo. Assim tem-se o fechamento do problema onde a
equacao de estado passa a ser a equagao para a evolugdo da pressao enquanto que
a massa 'especifica € avangada na solugdo usando-se a equacdo da conservacéo da
massa.

Mas, se a | massa especifica ndo variar significativamente com a presséao,
variando apenas com relagéo a temperatura, a equagéo de estado nao pode ser mais
a equacao para a evolugéo da pressao, pois pequenos erros na determinagdo da
massa especifica, via equagao de conservagao da massa, podem produzir grandes
erros na determinacgéo da pressao, utilizando é equacio de estado. Portanto, se este
campo de pressdo for substituido na equagédo de Conservagéo da quantidade de
movimento para a obtengao das componentes de velocidade que serao utilizadas na
determinagdo do préximo valor da massa especifica, pode-se gerar instabilidade
numérica na solugdo do sistema de equagdes. Sendo assim, parece razoavel que a
‘equacdo de estado seja utilizada para o avango no calculo da massa especifica e,
portanto, a pressdo passa a nao ter uma equacgao para a sua evolugao e a equagao de
conservacio da massa passa a ser apenas uma restricdo que deve ser obedecida pelo
campo de velocidade resultante.

A grande dificuldade passa a ser entdo a obten¢do de uma equagao para a
determinagdo do campo de presséo que, quando inserido na equagao de conservagéo
da quantidade de movimento, produza campos de velocidade consistentes e que
obedecam a restricdo dada pela equagéo de conservagdo da massa. Como se pode

perceber, existe um forte acoplamento entre a presséo e a velocidade.
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Existe na literatura uma série de métodos para tratar o problema do
acoplamento entre a pressao e a velocidade, como por exemplo os trabalhos de-
Harlow e Welch [12], Chorin [04,05], Amsden e Harlow [01]. Patankar e Spalding [30]
desenvolveram o método SIMPLE, Patankar [29] propds o método SIMPLER e Maliska
[19] apresenta o método PRIME. O método SIMPLEC foi proposto por Van Doormaal
e Raithby [54] e o método CELS foi proposto por Galpin, Van Doormaal e Raithby [10],
sendo que comparagdes entre os diversos métodos podem ser vistas em Franca [08],
Raithby e Schneider [35].

No préximo capitulo serdo apresentadas as equagdes governantes escritas para
o sistema de coordenadas cartesianas e transformadas para o sistema de
coordenadas generalizadas, conforme Maliska [19,21]. O conjunto de equagbes é
discretizado utilizando o método de Volumes Finitos, com 0 arranjo de variaveis co-
localizadas e a fungdo de interpolacéo do esquema WUDS. O método SIMPLEC é
utilizado para tratamento do acoplamento presséo-velocidade e o sistema de
equacdes algébricas resultante é resolvido utilizando o método MSI modificado,
proposto por Schneider e Zedan [43].

Esta metodologia numérica foi utilizada por Valle [53] para a obtencéo da
solugao de problemas envolvendo escoamento de fluidos com transferéncia de massa.
Valle [53] apresenta a solugéo do problema da sublimagdo do naftaleno, a difusdo em
uma cavidade quadrada, o escoamento sobre uma placa plana, obtendo-se a
espessura da camada limite massica, entre outros. Medeiros [25] utiliza esta
metodologia na solugéo do problema de descarga de efluentes liquidos em rios, para
varias vazdes de efluentes, obtendo-se os perfis de concentragdo de poluente ao

longo do rio.
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Esta metodologia numérica sera utilizada, neste trabalho, para resolver
problemas envolvendo escoamento de fluidos com reagcdo quimica e transferéncia de

massa, em reatores tubulares.
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CAPITULO Ill - PROCEDIMENTO DE SOLUGAO

Neste capitulo sera apresentado o conjunto de equagdes governantes escritas
no sistema de coordenadas cartesianas, bem como, a transformagdo do conjunto de
equacdes para o sistema de coordenadas generalizadas, apresentando também as
equacgdes discretizadas obtidas através do método de Volumes Finitos, juntamente
com a funcao de interpolagcdo e o método de acoplamento entre a pressdo e a

velocidade utilizados neste trabaiho.

3.1 - EQUAGOES GOVERNANTES

O conjunto das equacbes governantes dos problemas que envolvem
escoamento de fluidos, com transferéncia de massa e reagdo quimica, € dado pela
equagao de conservacdo da massa, conservacdo da quantidade de movimento e

conservacgao da espécie quimica:
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Equacéo de conservagéo da massa:

Equacéo de conservacgao da Energia:

DE - - > > >
p—+V.q"=q”+B.V+V.

Dt

Equacéo de conservacao da espécie quimica:

Dw,
Dt

o =pD,Viw, +1

all

(©)

(10)

(11)

(12)

onde B é o vetor dado pelas forcas externas, por unidade de volume de fluido, 7 € o

tensor tensdo, E €& a energia total do fluido por unidade de massa, g~ € a taxa de

. -
energia térmica liberada por unidade de volume de fluido, q” é o fluxo difusivo de

calor, Dag € a difusividade do componente A no componente B, r; € a taxa massica de

produgéo por reagao quimica do componente A, por unidade de volume de fluido e wa € a

fracdo massica do componente A.
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Para a solugéo do conjunto de equagéés formado pelas equagdes (9), (10), (11) e

(12), é necessaria a escolha de um sistema de coordenadas para sua representacao,

podendo assim decompdr a equagdo de conservagdo da quantidade de movimento em

suas componentes.

Utilizando-se o sistema cartesiano de coordenadas, juntamente com as hipdteses

de escoamento laminar bidimensional, de fluido newtoniano e com propriedades fisicas

constantes, as equacdes de conservagéo podem ser expressas como:
Equacao de Conservacao da Massa:

73

0 0
+ — + —(pv)=20
5 e PY ay(p)

Equacéo de Conservagdo da Quantidade de Movimento na dirégéo X:

0 0 o 0 odu. O, oOu. OP
— + = + = =2 (W) +—(u2)-—+
™ (pu) ™ (puu) 5 (pvu) o (n ax) 3y (n ay) o P8

Equacéo de Conservagdo da Quantidade de Movimento na diregao y :
0 0 0 0 ov 0 ov, OP
B — + = =—(p—)+—(pn—)-—+
P (pv)+ ox (puv) dy (pvv) o (n ax) 2y (n 5y) 2y P8y
Equacédo de Conservacao da Energia:

(ko) o (ko) o

P 5 NI AN T
7PN+ 5 D+ (evT) = ax(Cp ax] ’ Gy(Cp 3/ Cp

(13)

(14)

(19)

(16)
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Equacao de Conservagao da Espécie Quimica A :

%(pWA)+%(quA)+%(pVWA) - %(pDAB

May 10 (oD 4y 41y
o) Ty PDw 5 (17)

Os termos transientes das equagdes de conservacao foram mantidos somente para

efeito dos avancos iterativos da solugéo.

3.2- TRANSFORMAGAO DAS EQUAGOES DE CONSERVAGAO PARA O SISTEMA

DE COORDENADAS GENERALIZADAS

O conjunto de equagdes de conservacao (13) a (17) pode ser reescrito para uma

variavel genérica ¢, conforme:

2 gy 2 O (ovy= 2 (o By 4 2 by
a—t(P¢)+&~(PU¢)+g(PV¢)— ox (F¢5x)+ay (F“’ay) p*+s*  (18)

onde ¢ é a grandeza considerada, S*é o termo fonte da equacdo, I'* é o coeficiente de

difusdo e P* é o termo do gradiente de pressdo. Estes termos assumem expressdes
especificas em cada uma das equagbes de conservagdo, conforme apresentado na

TABELA 2.
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TABELA 2 - Valores de ¢, I'*, P* e S para as diversas equagdes de conservacio

Equagao de Conservagao da: o rt p* s*
Massa 1 0 0 0
Quantidade de Movimento em x u n apP Pgy
‘ , ox
Quantidade de Movimento emy v u aPp P8y
ay
Energia T k- 0 q”
Cp C_p
Espécie Quimica A Wa pDas 0 vy

Este conjunto de equacdes, escritas para uma variavel genérica, possui limitacbes
quanto ao sistema de coordenadas, principalmente em casos envolvendo geometrias
arbitrarias, em que a fronteira ndo coincide com o dominio de calculo, o que dificulta a
implementacdo das condi¢cdes de contorno. O programa computacional torna-se
altamente dependente da geometria do problema, o que é indesejavel no desenvolvimento
de um programa computacional.

Visando uma maior flexibilidade da formulagéo, para o tratamento de geometrias
arbitrarias, Maliska [19] apresenta a transformac;éo da equacao (18) para um sistema de

coordenadas generalizadas (£, 7), as quais se adaptam a fronteira do dominio de célculo.

Esta transformacéo é realizada fazendo-se uso da regra da cadeia. A variacdo de uma

funcéo ¢ qualquer ao longo de um eixo coordenado pode ser expressa como:

_@:_ﬁfz«f_+@ﬁ (19)
&, &, Oné,

1
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Eimgg LJﬁm@f
&4

Y_RE A 0)
3 %3, M,

Na obtencdo das derivadas de maior ordem, é feita a aplicacdo sucessiva das
equacgdes (19) e (20).

Portanto, para a equacédo (18), a seguinte transformag¢éo pode ser aplicada:

E=E(xy) n=nxy) (21)

ou

X=x(Emn) y=Yy(Emn) (22)

onde as métricas desta transformac&o podem ser obtidas através da funcio inversa, sendo

que os diferenciais em cada eixo coordenado do dominio transformado s&o dados por:
dé=¢&.dx+ ¢ ,dy - (29)
dn=r1,dx+1,dy \ (24)

As equacdes (23) e (24) podem ser escritas na forma matricial como:

RIEI
dn nxny\'dw
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ou, ainda, [dT] = A[dF] (26)

onde [dT] é a diferencial para o dominio transformado e [d” ] é a diferencial para o

dominio fisico.

Através dos diferenciais no plano fisico, obtém-se:

dx XeXy d‘f
- _ 27
[dy} L’fyn} L”J 27)

ou, ainda,

o] ¢

A partir das equagdes (27) e (28), aplicando-se o teorema da fungéo inversa,

obtém-se as métricas da transformacéo, que séo dadas por:

A

$x =, (29)
¢y =—Jx, (30)
N, = -y, (31)
n, = Jx, (32)

onde J é o jacobiano da transformagéo dado por;
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£.5y

Xty

=7 e, —Em, (33)

Executando-se as simplificagdes e os agrupamentos necessarios, sdo obtidas as
equacdes bidimensionais, em coordenadas generalizadas que, de forma genérica, podem

Ser expressas por,

(p¢) (pU¢)+——( V)= [ 0’7¢ +C, §¢}+—[C3 @ +C, ﬁﬂ Pt +S?  (34)

24 an ‘& o) | o &

As variaveis U e V s&o as componentes contravariantes do vetor velocidade, sem

normalizagdo métrica, sendo expressas em funcéo das velocidades cartesianas como:

U=uy, —vx, (35)

V=vx,-uy, | (36)

Os coeficientes C,, C, € C; sdo os coeficientes de transporte transformados,

expressos por:

C, =T%a (37)
C,=-T (38)

C,=T"%y (39)
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As componentes do tensor métrico da transformacéo, o, g ey, sdo dadas por:

a=xl+y: (40)
B=xx +y,y, 41)
y=x;+y; (42)

Os termos S¢ e P?s&o os termos transformados do termo fonte e presséo,

respectivamente, cujas expressées sdo apresentadas na TABELA 3, para ¢=1, u, ve
WAa.

TABELA 3 -Expressbes correspondentes para P?e S°.

¢ p? S?
1 0 0
u a P S*
v 17 o aP S
—X,——x =

0':77 '3 0*)5 7 J

T 0 S‘T
7

Wa 0 I"Af"
J

Portanto, as equacgdes de conservacdo da massa, quantidade de movimento e

espécie quimica, para o novo sistema de coordenadas (&,n), podem ser escritas como:
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Equacéo de Conservagao da Massa:

10p . 8 G
— = = (pU)+ —(pV)=0
Tt ag (P 5 (PY)

Equacao de Conservagao da Quantidade de Movimento na diregdo x :

18 0 0 b
- + — Uu)+ — Vuj)= —
,Jat(pu) 6§(p_u) 877(10 u) a:[
+_‘a_ C3@+C2@ _ﬁu'i‘gu
on| "~ on o¢

Equacéo de Conservacao da Quantidade de Movimento na direcéo y :

10 0 0 0

——(pv)+ —(pUv)+ —(pVv)= —

Jat(p‘) ag(p v) an(p v) ag{
2 C3QV—+C2§K -Pv 48
on on o0&

Equacéo de Conservagao da Energia:

16 8 9 .

:ﬁ(cl—@wzﬁ} +—a{c3§+czﬂ}+§
2 AN on/ on{ " on %

Cl_u+ Cz_.__

C]_v+C2_

(43)

(44)

(49)

(46)
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Equacao de Conservagéo da Espécie Quimica A :

1 0 5 _ o[ ow, . ow,
E&(PWA)‘Fa—é(PUWA)‘FEn—(PVWA)— o [Cl i +C, P }‘*
+3[c3 Vs e, aWA}HA—m (47)
on on & J

Neste conjunto de equagdes, estdo presentes todas as informagcbes sobre a
geometria do problema em estudo, nas expressbes das componentes contravariantes da
velocidade, nas expressdes dos coeficientes transformados, que se encontrarh presentes
nos termos difusivos e no jacobiano da transformagdo, o que torna o programa
computacional independente da geometria do dominio de calculo.

O conjunto de equacgdes seré resolvido utilizando-se o método de Volumes Finitos,
sendo que cada equagao sera integvrada sobre um volume de controle escolhido, gerando-
se um sistema de equacdes algébricas aproximadas, o qual sera resolvido dando origem a

solu¢do do problema.
3.3 - DISCRETIZAGAO DAS EQUAGOES DE CONSERVAGAO

Existem diversas maneiras de se obter as equacgdes discretizadas. No entanto, o
método de Volumes Finitos, que utiliza a aproximagéo resultante da integracdo da
equacgéo (34) sobre um volume de .controle com dimensées unitérias de A e An@, ao
longo de um intervaio de tempb At, sera utilizado para a discretizat;éo, por ser este um

procedimento que respeita o principio de conservagao a nivel de volume de controle.
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O conjunto de equacdes sera integrado ao longo de um volume de controle

delimitado por duas linhas de& e 7 constantes, conforme mostrado na FIGURA 9.

AL
A | N | NE

"h
ﬁ’ﬂ[ w1 e
s nS
S

FIGURA 9- Representagdo do volume de contr_de genérico para integracédo e obtencdo

das equacgdes discretizadas.

A equacéo resultante da integragéo pode ser expressa por:
1= ool - Lo Yamag+[ ™ [{lovd), ~[oUd), Yanas+[ " [ {{ov4), - [oV#), ezt +

+J.:+Atj-§; I:: {[f)q, _ §¢]}dnd&dt :JAtHA‘ j:: {|:C1 % + C2 %}e - {Cl —gg + C2 Z]’l—‘bjlw }dndt +

+J~tt+AtJ';c{|:C3 %+ C, -Z—?—J - {C3 %+ C, ?—?:I }dé:dt (48)
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onde Ar é o intervalo de tempo arbitrario e os termos entre colchetes sdo os termos

difusivos, os quais relacionam-se com a variacao da variavel ¢ ao longo da dire¢do normal

as faces através das seguintes expressoes:

s

gl
, &, L onl,

)

Fal s
< aé [ 611 [

e

e 2] [e.2]
w aé w 6“ W

Substituindo-se as equagdes (49) & (52) na equagéo (48), obtém-se;

éodn J

L -5 ansea=f [ 2] +[reva ]

. J;1+At j-:w {{I‘ oy gg_l + [r Jr %l }dédt

0= foa)™ - Lo#] Jamae [ ["{loUd]. - [oU#), Y+ I {lov4), ~[ove) Jagar +

(49)

(50)

(51)

(52)

(53)
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Na resolugéo desta integracéo sao admitidas as seguintes hipoteses:

a) - todos os termos, exceto pd, séo constantes ao longo de At e s&o avaliados em
t+At, o que implica em uma formulagao totalmente implicita.

b) - os fluxos de massa nas faces e, w, n e s so uniformes ao longo de cada face.

c)- (pd) e S¢ s&o constantes no volume de controle.

d) - ¢ na face e sua derivada normal & face, as métricas, I"? e a presséo na face sdo

uniformes ao longo de cada face.

Portanto, apds a integracéo da equagao (53), com as hipdteses descritas acima,

obtém-se,

mP¢PA_zm;’¢;’ + 1B, — s P, —Hgp, +is 0, = {[W’J&%L +{F¢\/E%L}An+
ap o6 < -
+{[r¢ ‘/;'a_al {rq;\/; BEUA& {L[S,f]—L[P;]}AgAq (54)

L AEA
onde 7, representa o fluxo de massa no ponto P e é igual a, r, = 'O’;Jéﬂ
P

O superscrito (°) representa os valores da iteracdo anterior, os subscritos e, w,ne s
indicam as faces do volumes de controle, o operador L[ ] representa a aproximacao dos
termos entre colchetes e mz; representa o fluxo de massa na face i, que pode ser expresso
por :

ti, = (pU),An - (55)
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g, =(pU), An
g =(pV),AS

mfn :(pV)nA§

Os termos de presséo transformados podem ser escritos como:

[(Py")e —(Py,,)w] N [(Pyé)s B (Pyé)nl

AE A7

L[ﬁ;‘] =

)= (). =) ] [(P) ~(p,)

+
An AS

(56)

(57)

(58)

(59)

(60)

Com o objetivo de se obter as equag¢des aproximadas do Método de Volumes

Finitos, faz-se uso de uma funcdo de interpolagédo, devido ao fato dos valores das

variaveis ¢ e de suas derivadas ndo serem conhecidos nas faces dos volumes de

controle.

3.4 - FUNGAO DE INTERPOLAGAO

Utilizando-se a fungdo de interpolagdo unidimensional do esquema WUDS,

proposta por Raythby [33], sdo obtidas as seguintes expressdes para os termos

convectivos da variavel ¢ nas faces dos volumes de controle:
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6=(2+a)o.+(L-)o, 1)

¢ = G + aw) by + (l - aw) » (62)
8,=(1+a.)e,+(L-a.)s, ©3)
p=(2va)p.+(L-a ), (64

Para os termos difusivos, obtém-se as seguintes expressdes -

o 7Pt 67)

& :R(%) ©8)
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Os termos cruzados foram aproximados por diferencas centrais, fornecendo as

seguintes expressoes:

ﬁ _ Pye + Oy — Py — D5 (69)
o, 4An

9P| _ Pvw + On — Psw — bs. (70)
anl, 4An

@ _ Pne + @5 _ Gw — Pw (71)
2| Y.

) _ P+ 85— P — Pw (72)

Z1) 4AE

As expressdes para os coeficientes a e 3 foram apresentadas no capitulo anterior,
pelas equacgdes (5) e (6).
Substituindo-se as equacgdes (61) a (72) na equacgdo (54) e considerando-se An = 1

eAE=1 obtém-se ;

&v.
ag¢P :af¢E +a$¢w +af¢1v +af¢s +afe¢NE +ai¢SE +afw¢NW +a.:iv¢SW + b}f (73)

onde

w S

o _
al=—L+al+al +al +a’ (74)
At
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1 _ ) = C C
% _ 2 2
a) =|—+a, m; +CB, ——= +— 75
(343, +oB -2 + 2 )
1 _). ~ C C
¢ _ 2 2
al=——--oa,|m;, +Cp, +—= ——= 76
(1w )n i -l =
aﬂi:—[——an)mf +csﬁn+% —% (77)
al = (— + ocsj , +C,B; - <, +E42— (78)
at =2 & (79)
4 € 4 n
ab,=-2 & (80)
4 w 4 n
=L G (81)
4 (=3 4 8
t=lal & ®2)
4 w 4 S
AV _ AV had;
¢ __=2¥ L3 ¢ pYP
b =-= L[PP]+ ; L[SP]+ " (83)
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3.5 - ACOPLAMENTO ENTRE PRESSAO - VELOCIDADE

Para a obtencéo da solugdo das equagbes de conservagdo, € necessario o
tratamento do acoplamento pressao-velocidade.

A equacgao (73), quando expressa a equacao de conservacido da quantidade de
movimento nas direcbes x e vy, tera o termo fonte no qgual esta presente o gradiente de
pressao e, portanto, é necessario obter uma expressdo que relacione a pressdo com as
componentes da velocidade.

O método SIMPLEC, proposto por Van Doormal e Raithby [54], que é utilizado
neste trabalho, para o tratamento do acoplamento press&o-velocidade, aplicado ao arranjo‘
de variaveis co-localizadas, é descrito a seguir.

Escrevendo-se a equagéo de conservagao da quantidade de movimento na direcéo

X na forma:

dplp = ZanbuNB +bp — L[ﬁp]u (84)
nb

e resolvendo-se a equagdo da conservagéo da quantidade de movimento para um campo
de pressao estimado, P*, as componentes da velocidade, u*, podem ser obtidas através da

seguinte expressao:

apuy =Y a,uy + b5~ P | (85)
nb
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Utilizando-se o campo de pressdo correto, mas que normalmente € desconhecido,
as componentes de velocidade, u, obtidas da equac&o (84), satisfardo a equacido de
conservagao da massa, enquanto que os valores da componente u*, obtidos através da
equacéo (85), ndo irdo satisfazer a equagio de conservagdo da massa. Portanto, é
necessaria uma corregdo da presséo estimada, P° = P - P* para corrigir o campo de
velocidade u* atravésde v’ =u-u*.

A relacédo entre P’ e u' e obtida subtraindo-se a equagdo (85) da equacgdo (84),

obtendo-se:
apu, =Y a5y, — B (86)
nb

A componente de velocidade u e os campos de pressdo P, que satisfazem a
equacdo de conservacgdo da quantidade de movimento na direcdo x e a equacdo de

conservagdo da massa , S0 expressas como:.
U, =, +u, (87)

P,=P +P; (88)

Subtraindo-se, de ambos os lados da equagdo (86), o termo > _a,,u, , obtém-se :
nb

(aP ~ Zanbj w,=>a, (u;VB - u;,)- L[f’,;]u (89)
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No método SIMPLEC, o termo " a,, (1, - ;).  da equagdo (89), é
nb ’

desprezado. A expressdo para corre¢do da velocidade resulta em:
L[E;]u (90)

ou, ainda,

S ©1)

Para a corregéo da componente da velocidade na face leste do volume de controle,

u,, uma expresséo analoga a equagéo (91) pode ser escrita como

u, =-d 1P| " (92)
onde
ﬁzﬂz% (93)

Substituindo-se u; por u, —u., na equacéo (92), obtém-se

u, =u; —d! I[P’ (94)

Da mesma forma, para a componente de velocidade, ve, pode escrever-se que
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v, =v; —d 1P| (95)
onde os termos L[]Z’]"e L[}Z’]v sdo dados por :
L Vel (B + ) | (B +Pi)
UB] =y, (B =Py - =2 ——+ (%6)
S
LR ] == P + Pie) = (B + Pe)f = x,| (P = P2) (97)
A componente contravariante da velocidade, U,, pode ser expressa por
m:w—@&@r%bimrﬁj (98)
onde
U =uy,| -vix,| (99)

Expressdes analogas as equagdes (92), (95), (98) e (99) podem ser escritas

para as componentes contravariantes e cartesianas da velocidade, nas demais faces

do volume de controle.

A equacédo de conservagdo da massa pode entdo ser escrita como:

(eU), =(pV),, +(p¥), ~(pV¥), =0

~(100)
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Substituindo-se a equagédo (98) e as equacgbes analogas para as outras faces do
volume de controle, na equagao de conservagdo da massa, equagéo (100), obtém-se a

seguinte expressao para a corregao da pressao:

arP, = arP; +ab Py, +anPy +aiP; +ar P + any Piw + abs P + a2y Py +bh (101)
onde,
ag — Peaed: _ pnﬁndn + psﬁsds (102)
4 4
a:; :pwawd: +pnﬂndn _ psﬂsds (103)
4 4 .
a]]; :pnand:_._peﬁede +pwﬂwdw (104)
4 4
a;’ — psasd: + peﬂede _ pwﬁwdw (1 05)
4 4
Bed: _ p.S.4,
aﬁf—pi -5 (106)
a: d
a;W:pw’;w w+pnlljln n (107)
af, = LA PP, (108)
- 4 4
u . d’
ang_pwﬂwdw_psﬂs s (109)

4 4
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by = —p,Us +p, U, ~p,V; +p,V; | (110)
e,
ab =al +a) +a, +al +al, +a}, +al +al, (111)
Os coeficientes d*, d, d, e d’ podem ser dados por
g = et dp (112)
2
@y =%ty (113)
2
@ = 9ot (114)
2
dy = et ds (115)
2 .
onde:

d=d’ (116)

1
- dp _Zanb
b

Para a solugdo do sistema de équagées lineares obtido através da equacéo (101) é

utilizado 0 método MSI modificado, proposto por Schneider e Zedan [43].
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3.6 - AVALIACAO DOS FLUXOS MASSICOS NAS FACES DOS VOLUMES DE

CONTROLE

Utilizando-se o arranjo de variaveis co-localizadas, uma interpolacdo é necessaria
para a avaliagao dos fluxos massicos nas faces dos volumes de controle necessarios para
a resolugdo da equagdo de conservacédo da massa. Esta interpolagdo é realizada a partir
dos valores dos pontos vizinhos, e 0 sucesso da metodologia numérica é dependente da
qualidade desta interpolagao.

A metodologia proposta por Marchi et al. [24], em coordenadas generalizadas, &
utilizada neste trabalho para a avaliagdo dos fluxos massicos nas faces dos volumes de
controle. A obtencdo das equagdes sera descrita para a face leste do volume de controle,

conforme ilustrado na FIGURA 10.

[ - [ ] =
My N MNE NEE
[ ] » L] =
W P [FE EE
Y
] n = " m
SwW s SE SEE

I
Ld
X

FIGURA 10 - Pontos vizinhos a face leste do volume de controle centrado em P.

As equagdes de conservagdo da quantidade de movimento, nas diregbes x e y,
escritas para a face leste do volume de controle, sao obtidas utilizando-se as

seguintes expressodes:
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| 1 -
u, = Dty +ZanbuNB + b" +b"| |-—P" (117)
Pe | nb P E P E aPe e
e,
1 -~
v, = D aVig +Za WVasl +0Y) +b7| |[-—P7 (118)
2aPe nb P E P E ap, e

onde o termo fonte a,, € calculado através de uma interpolacéo linear entre os termos

arp € ape . O termo app € 0 coeficiente central ap do volume de controle P e o termo
ape € o coeficiente central ap do volume de controle E.

Analisando-se as equacdes (117) e (118), observa-se que todos os oito pontos
vizinhos de P e todos os oito pontos vizinhos de E estdo envolvidos na obtencédo das
componentes do vetor velocidade na face leste do volume de controle.

Para a resolugdo da equagao de conservagcéo da massa, € necessario conhecer as
componentes contravariantes do vetor velocidade nas faces dos volumes de controle.

Para a face leste, utilizando-se as equacdes (117) e (118), pode-se escrever que

U. = uy,|, - vx,| (119)

V, =vx| —uy | - (120)

Expressdes analogas podem ser obtidas para as componentes contravariantes da
velocidade nas outras faces dos volumes de controle, sendo que maiores detalhes podem

ser encontrados no trabalho de Marchi et al. [24].
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/3.7 - APLICAGAO DAS CONDIGOES DE CONTORNO

Em um processo iterativo de solug&o, a aplicagdo das condigbes de contorno é uma
tarefa importante a ser realizada com vistas a precisdo da solugdo, uma vez que é a partir
das condigGes de contorno que se da o avango da solugéo.

O processo de aplicagcdo das condicdes de contorno estd altamente ligado a
localizagdo das variaveis na malha pois, dependendo do arranjo de varidveis utilizado, a
variavel podera estar ou n&o sobre a fronteira do dominio de calculo.

Para a aplicacdo das condi¢des de contorno para as componentes cartesianas da
velocidade, volumes ficticios s&o utilizados, com o objetivo de tratar todos os volumes do
dominio através de uma mesma equagao.

A FIGURA 11 mostra os volumes de controle ficticios, através das linhas -

tracejadas, utilizados para as condigbes de contorno da velocidade, na fronteira oeste.

/ .
- 7 .
N NE
-
W4
e .
S SE

FIGURA 11 - Volume de controle ficticio para as condi¢des de contorno da velocidade.
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Se a condicido de contorno para a fronteira oeste for de variavel prescrita, obtém-se

a seguinte expressao:

g, = et (121)
2
que discretizando, fornece:
¢P = 2¢e _¢E (122)

Se a condic¢do para a fronteira oeste for de gradiente nulo, obtém-se:

@9 (123)

N
onde n representa a diregdo normal a face do volume de controle.

Se o esquema de diferencgas centrais € utilizado, obtém-se

¢p = x (124)

Uma extrapolacgéo linear € utilizada para a avaliagdo da pressdo nas fronteiras.
Desta forma, para a face leste do volume de controle na fronteira, utilizando-se uma
extrapolagdo linear em funcéo do valor da press&o nos pontos P e W, conforme ilustra

a FIGURA 12, obtém-se:
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P=2P,--P, (125)

™~

S

mﬂ 'U-U
/

[ ]
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%

-

Figura 12 -Extrapolacdo linear para a presséo na fronteira leste do volume de

controle.

A seguir serdo apresentados os principais resultados, utilizando-se a
metodologia numérica apresentada neste capitulo, na resolugdo de alguns probiemas

envolvendo transferéncia de massa em reatores tubulares.
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CAPITULO IV - RESULTADOS NUMERICOS

Neste capitulo serdo apresentados os resultados obtidos na solugdo de
problemas envolvendo escoamento de fluidos com transferéncia de massa e reacéo
quimica, utilizando a metodologia numérica apresentada no capitulo anterior. Os
resultados assim obtidos serdo comparados com os resultados apresentados na

literatura.

4.1- CORRELAGOES UTILIZADAS NA DETERMINAGAO DAS PROPRIEDADES

FiSICAS

As propriedades fisicas dos reagentes, como difusividade massica, viscosidade
e massa especifica foram obtidas, utilizando-se as seguintes expressdes encontradas
na literatura :
a) - A difusividade molecular ou massica do componente A no componente B é obtida

através da correlagdo de Chapmam-Enskog [02], dada por:
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0.0018583 T{i + —1—)
MA MB

D. = 126
AB PGABZQDAB ( )

onde D,, ¢ a difusividade massica [cm’/s], o, € O didmetro de colisdo [A%, Q, éa

integral de colisdo [ adimensional], P & a press&o [atm], Ma € 0 peso molecular do

componente A [g/gmol] e Mg € 0 peso molecular do componente B [g/gmol].

b) - A viscosidade do componente A pode ser obtida a partir da correlagdo de

Chapman-Enskog [02], dada por:

~MT
c52QLl

L= 2.6693%10° - (127)

onde : p é a viscosidade [g/cm s], ¢é o diametro de colisdo [A7), Q, € a integral de

colisdo [adimensional], T € a temperatura [K] e M é o peso molecular [g/gmol].

c) - A viscosidade da mistura pode ser calculada através da equagdo semi-empirica de

Wilke [02 ], dada por:

Mo = 3 b (128)

onde,
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1 1 1
) 2 N2 M. 4
o, :J_(HM_LJ 14 B (_Jj (129)
\/8_ Mj H; M;
onde y; é a viscosidade do componente i, 1 € a viscosidade do componente j, x; € a

fracdo molar do componente i, x; € a fragdo molar do componente j, M; é o peso

molecular do componente i e M; 0 peso molecular do componente j..

d) - A massa especifica pode ser estimada, utilizando-se a equagéo de gas ideal:
p=1— ' (130)

onde R é a constante universal dos gases.

4.2 - REAGAO DE CRAQUEAMENTO TERMICO DO ETANO

Um problema classico encontrado na literatura &€ a reagdo de craqueamento
térmico do etano. Considerando-se o comportamento ideal deste sistema, que
apresenta um perfil plano de velocidade, os resultados obtidos numericamente seréo
comparados com a solucdo analitica de um reator tubular ideal. A solugdo deste
problema visa a validagdo da metodologia apresentada no CAPITULO Il deste

trabalho, para problemas envolvendo transferéncia de massa com reagao quimica.
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Foram escolhidas as temperaturas de 1000 e 1100 K, e a pressdo de 6 atm,
para comparagdo com os resultados analiticos apresentados por Fogler [07].

A reacdo considerada € dada pela seguinte equacao:

C2He o CyHy + H>

ou, representando de forma simplificada a reacao, tem-se:

A o B+ C

sendo que A representa o etano, B representa o eteno e C representa o hidrogénio.

Esta reacao é irreversivel, de primeiré ordem em relagcdo ao etano. Um reator
multitubular, formado por um conjunto de 100 tubos, com comprimento de 12,192 m, e
o diametro de cada tubo igual a 0,0492 m, é utilizado para a realizacdo desta reagéo.
Este reator opera isotermicamente e em regime permanente, processando uma vazao
de alimentacdo composta de etano puro.

Em um reator tubular, a composic&o do fluido varia de posigc&o para posi¢ao ao
longo do percurso no interior do reator. Consequentemente, a solugdo analitica pode
ser obtida a partir de um balanco material para um componente da reacdo em um

elemento diferencial do reator de volume de fluido dV, obtendo-se:

dX,

gy = Ra (131)
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onde F,, € a vaz&o molar de alimentagéo, Xa € a conversdo do componente A, (-R,) é

a taxa molar de reagao quimica por unidade de volume e V & o volume do reator.
Integrando-se esta equacéo, obtém-se o perfil de conversdo ao longo do reator.

Para uma reacdo quimica em fase gasosa, de primeira ordem, isotérmica e com

variagdes de presséo despreziveis, o volume do reator tubular pode ser dado por:

V= i‘i{(lﬂts)lnl

1
—&X 132
o x| (132)

A

onde k é a constante da taxa da reacdo quimica, Ca € a concentracéo inicial do

componente A e ¢ é o coeficiente de expansdo volumétrica. Para a temperatura de

1100 K a constante da taxa da reagdo quimica éiguala3,07s' e £=1,0.

Para uma vazao de alimentagéo de 5,8 kg/s de etano puro, com concentragcéo
de 0,06647 kgmol/m®, & temperatura de 1100 K, e pressdo de 6 atm, utilizando-se a
equacdo (132), obtém-se os perfis de conversdo e de concentracdo para os
componentes da reacdo quimica ao longo do reator tubular. |

O perfil analitico da conversédo do etano ao longo do reator tubular é
apresentado na FIGURA 13.

O perfil analitico da concentragdo do etano (A) e do eteno (B), ao longo do

reator tubular, € mostrado na FIGURA 14.
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Analisando-se a FIGURA 13, pbde—se observar que o perfil de conversdo do
etano possui uma regido inicial com um alto gradiente da conversdo até um
comprimento de 6,4 m, onde alcanca uma conversao de 61,5 % do etano alimentado.
Apos este ponto, o gradiente da convers&o passa a ser menos acentuado, sendo que
a converséo alcanga um valor maximo na saida do reator de 80,5 % .

Pode-se observar, na FIGURA 14, que até um comprimento do reator de 6,4 m,
tem-se uma grande variagao da concentracao do etano que passa a diminuir com o
decorrer da reagéo. A concentracéo do eteno e do hidrogénio, que sao formados com
o decorrer da reagdo quimica, aumenta ao longo do reator. Apds o comprimento de

‘ .
6,4 m, a velocidade da reagdo diminui mais acentuadamente e, Consequentemente, a
velocidade com que os reagentes desaparecem e os produtos sdo formados diminu‘i A
até o final do reator.

As condigbes de contorno utilizadas na simulagdo do craqueamento do etano
s&o: condigdes de contorno prescritas para a face oeste, condicdo de saida para a
face leste, condicdo de parede impermeavel para a face norte e condicdo de simetria
para a face sul, conforme ilustrado na FIGURA 15.

Na FIGURA 15 é mostrado, de forma simplificada, o dominio do problema com a
especificacédo das .condic;ées de contorno e, na FIGURA 16, o sistema de coordenadas

utifizado na solugdo numérica do problema, bem como, as dimensbes do reator

tubular.
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FIGURA15- Condigdes de contorno para a reagdo de craqueamento térmico do

etanoa 1100 K.

L=12192m

R =0,0246 m{

/b.

~

FIGURA 16 - Malha 20x20 igualmente espacada utilizada na simulagdo numérica.

As propriedades fisicas utilizadas na resolugdo numérica deste problema foram
obtidas utilizando-se as equagdes (126), (127) e (130), para uma alimentacio de etano
puro, a temperatura de 1100 K e a pressdo de 6 atm, obtendo—ée 0s seguintes
valores: Daa = 1,596 * 10 ° m?/s, pa = 2,659*10° kgm/is e pa= 2,00 kg/m’.

Na FIGURA 17 é apresentado o perfil de conversdo ac longo do reator tubular,

obtido através da solugdo numérica do problema.
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FIGURA 17 -  Perfil analitico e numérico de conversédo do etano ao longo do reator

tubular, operando isotermicamente a 1100 K.

Na FIGURA 17 pode-se observar que o perfil de conversdo do etano, obtido
utilizando-se a metodologia apresentada no CAPITULO IIVI deste trabalho, tem
apresentado uma boa concordancia com relagdo a solugdo analitica deste probléma,
pois também apresenta uma regi&do com um alto gradiente de conversdo até um
comprimento de 6,4 m, onde alcanga uma conversao de 66,7 % do etano alimentado e,
apos este ponto, o aumento da conversdo passa a ser menos acentuado, alcancando
uma conversdo maxima na saida do reator de 86 %, o que corresponde a um desvio
relativo de 6,83 %, comparativamente a solucdo analitica, para malha 20x20, e
conversao na saida para malha 40x40 igual a 87 % apresentando um desvio de
8,07%, comparativamente a solugdo analitica.

Na FIGURA 18 séo apresentados os perfis de concentragcdo de etano (Ca) e

eteno (Cg) ao longo do reator, obtidos a partir da solu¢do numeérica do problema.
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FIGURA 18 -  Perfil analitico e numérico de concentragdo do etano e do eteno, ao
longo do reator tubular, operando isotermicamente a 1100 K, obtido

com malha 20x20 e 40x40.

Pode-se observar, na FIGURA 18, que até um comprimento do reator de 7.0 m,
tem-se uma grande variacdo da concentragao do etano, demonstrando ter uma boa
concordancia com relagdo aos resultados obtidos a partir da solugdo analitica,
apresentando um desvio relativo maximo de 7,5 %, com referéncia a concentragédo na
entrada do reator.

O mesmo problema foi resolvido para a temperatura de reacdo de 1000 K,
sendo que a constante da taxa da reagdo quimica a esta temperatura é conhecida e
igual a 0,072 s”, conforme Fogler [07]. Nestas condigdes de operagdo, para uma
vazao de alimentacgao igual a 5,8 kg/s de etano puro, a pressao de 6 atm, utilizando-se

a equacao (132), obtém-se os perfis analiticos de conversao e concentragdo ao longo
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do reator tubular. Nestas condigbes de operacdo, a velocidade de alimentagdo do
etano no reator € de 13,843 m/s.

Na FIGURA 19 sdo apresentados os perfis analiticos de concentracdo dos
reagentes e dos produtos da reagéo, obtidos utilizando-se a equacgéo (132), para a

temperatura de 1000 K.
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FIGURA 19 - Perfil analitico de concentracdo do Etano e do Eteno ao longo do

reator tubular, operando isotermicamente a temperatura de 1000 K.

Na FIGURA 20 é apresentado o perfil de conversdo obtido utilizando-se a
metodologia numérica, para diferentes malhas igualmente espacadas, 20x10 e 40x10,
bem como, o perfil de convers&o obtido através da solugéo analitica, equacgdo (132).

As propriedades fisicas para o etano nestas condigbes de operacido séo de
massa especifica igual a 2,2 kg/m’, viscosidade igual a 2,488*10° kg/ms e difusividade

massica igual a 1,357*10° m%/s.
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FIGURA 20 - Perfil analitico e numérico de conversdo do etano ao longo do reator

tubular, operando isotermicamente a temperatura de 1000 K.

Analisando-se a FIGURA 20, pode-se concluir que a conversao do etano a
saida do reator, obtida com malhas 20x10 e 40x10, apresenta um desvio relativo de
7,5 %, com relagdo a solugéo analitica.

. Na FIGURA 21 é apresentado o perfil numérico de concentracdo para o etano e
eteno ao longo do reator tubular, operando isotermicamente a temperatura de 1000 K.

Pode-se observar que a solugédo obtida é independente da malha utilizada, ou
seja, obteve-se uma solugdo consistente para a reacao de craqueamento térmico do
etano realizada em um reator tubular.

Para a temperatura de 1000 K, verifica-se que os perfis de concentragdo do
etano e eteno apresentam muito boa concordaéncia com os resultados obtidos
analiticamente, apresentando um desvio relativo maximo de 7.5 %, com relagéo a

concentragéo na entrada do reator.
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Perfil analitico e numérico de concentracdo para o etano e o eteno ao
longo do reator tubular, operando isotermicamente a temperatura de

1000 K.
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4.3 - DESIDROGENAGAO DO ETILBENZENO PARA ESTIRENO

A desidrogenacao catalitica do etilbenzeno para estireno é realizada em um-
reator em leito fixo, onde é utilizado um grande excesso de inerte, para manter a
reacéo isotérmica, a uma temperatura de 973 K.

Esta € uma reacao hetérogénea que pode ser tratada por um modelo de reator

de leito empacotado pseudo-homogéneo, ou seja:
CsHio > CeHs + Hs

ou,

onde A é o etilbenzeno, B é o estireno e C é o hidrogénio. A constante da taxa da
reacdo quimica a 973 K é igual a 3,752 s™, quando se utiliza o catalisador a base de
Fe,O; e K;COs, conforme Nauman [26].

O reator tubular possui um comprimento de 1 m, e opera a présséo atmosférica,
com uma velocidade superficial de 4 m/s na entrada do reator.

Nauman [26] apresenta a solugdo do problema da desidrogenagdo do
etilbenzen'o para estireno, utilizando o método de Diferengas Finitas, com o esquema
“‘upwind” para a avaliacdo das derivadas. Nauman [26] resolve as equacdes de fluxo
para cada componente da reagdo, juntamente com a equagdo de Ergun para
determinar a pressao em cada passo de iteracao.

As equagles para o fluxo de cada componente podem ser escritas como:
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k(F,).Az
(F.),., = (F), - ~(—)— (133)
u;
N WA
(5),., = (B), +@—Z (134)
uj
k Az
(Fe),., = (F), +(FA—)J (135)
uj
(E),., = (B), | (136)

onde Fa, Fz e Fc representam o fluxo molar dos componentes A, B e C,

respectivamente, e Fp representa o fluxo molar do componente inerte (D), k é a

constante da taxa da reacéo quimica e u é a velocidade axial média no reator tubular.
Na resolugdo deste problema apresentada por Nauman [26], é utilizada a

equacéo de Ergun para a avaliagao da presséo:

2

P, =P Ag il 1°¢ 15001 -¢) s (137)
’ ! d e (Re),

P
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As condicdes de entrada do reator sdo : Cas= 1,25 gmol/m®, Cgo= Cco = O,

Co = 11,3 gmol/m®, pinum = 1,33 kg/m’s e Fan= 5 gmol/m®s. Nauman [26] utilizou
(Re),=100 e & = 0,5.

Resolvendo as equagbes (133) a (137), Nauman [26] obteve os seguintes

resultados para a velocidade e conversdo na saida do reator: uuis= 5,29 (m/s), e
Xa =0,56. |

Neste trabalho é resolvido o problema da desidrogenacgéo do etilbenzeno para a
formacdo de estireno, através da metodologia de solugdo apresentada no
CAPITULO Ill, utilizando-se as mesmas condigées’ iniciais, para a corrente de
alimentagdo do reator, apresentadas por Nauman [26], considerando-se
p=0,3325 kg/m>, Daa=1,80*10" m%/s e u=1,844*10"> kg/ms.

Malhas igualmente espacgadas, 20x20 e 40x40, foram utilizadas para a
resolugdo deste problema, juntamente com as condicées de contorno para o dominio

de calculo, apresentadas na FIGURA 22.

Parede Impermeével

—
YAO =01
Un=4mis
T =973K
P =1atm

_’
_.’
_’

Condigdio de Simetria

FIGURA 22 - Condigbes de contorno para a reagdo de desidrogenacido do

etilbenzeno.
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Através da metodologia descrita no CAPITULO Ill deste trabalho, obteve-se os
resultados para a velocidade e conversdo na saida do reator, mostrados na

TABELA 4.

TABELA 4 - Resultados obtidos numericamente e os apresentados por

Nauman [26], para a reagdo de desidrogenag&o do etilbenzeno.

MALHA - Xa
20X20 5,30 0.534
40X40 522 0.548

Nauman t26] 529 0,560

Analisando-se a TABELA 4, pode-se observar que os resultados obtidos com a
metodologia de solugdo apresentada neste trabalho apresentam um desvio, em
relagdo a solucéo apresentada por Nauman [26], de 4,6 % e 2,1 %, para a converséo
a saida do reator, utilizando-se malha 20x20 e 40x40, respectivamente. Para a
velocidade a saida do reator, € obtido um desvio de 1,33 %, para malha 40x40,

comparativamente a solug¢do de Nauman [26].
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4.4 - OXIDAGAO DO O-XILENO PARA A PRODUGAO DE ANIDRIDO FTALICO

Um importante processo da industria petroquimica é a produgdo do anidrido
ftalico, através da oxidagéo do o-xileno. A cinética desta reagédo quimica, para o
catalisador a base de a-alumina contendo 10% V,0s, encontra-se bem estabelecida na
literatura, conforme Froment [09] e Rase [37].

A reacéo de producéo de anidrido ftalico pode ser escrita como:

B —p C + D

C+D

onde A, B, C e D representam o o-xileno, o anidrido ftalico, o monéxido de carbono e o
didxido de carbono, respectivamente. |

Este modelo de reagao representa com bastante realismo a oxidagdo em fase
gasosa do o-xileno tendo o ar como fonte de oxigénio, sendo realizada em um reator
multitubular. Foi escolhido um conjunto de 2500 tubos de 3 m de comprimento, sendo
utilizado a-alumina contendo 10% V,0s, como catalisador, que apresenta uma boa

seletividade para o anidrido ftalico. O ar é geralmente utilizado em grande excesso
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para que a concentracdo de o-xileno n&o ultrapasse o limite de exploséo, ou seja, a
fracéo molar do o-xileno € mantida abaixo de 1 %.

Por ser esta uma reagdo altamente exotérmica, um modo de se conduzir este
processo € o uso de reatores multitubulares, com leito catalitico e resfriado com banho
de sal, que transfere o calor da reacdo para um gerador de vapor.

Devido ao grande excesso de oxigénio, a rea¢do quimica pode ser considerada
como sendo de pseudo-primeira-ordem, ocorrendo a pressdo atmosférica, conforme
Froment [09].

Portanto, a equacgéo da taxa para a oxidagdo do o-xileno pode ser expressa

através da seguinte expresséo:

R,” = (k; +k;)yayos (138)

onde y‘o, representa a fragcdo molar do oxigénio presente no ar sendo igual a 0,208 e
y , fepresenta a fraggdo molar de o-xileno presente ao longo do reator. As constantes

das taxas das reacdes, ki, ko e ks, podem ser obtidas através das seguintes equacdes:

Ink, = 19,837——135% (139)

Ink, = 2086 —@ (140)
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Ink, :18’97_1_‘1? (141)

Rase [37] e Froment [09] resolvem o problema da oxidagdo do o-xileno, em um
reator tubular nao-ideal, através da modelagem pseudo-homogénea bidimensional,
utilizando o método de Diferengas Finitas com uma adaptagdo do procedimento
implicito de Crank-Nicolson. Rase [37] apresenta .a converséo na saida do reator
tubular para varias quan\tidades de inertes na vazdo de alimentagdo do reator.
Froment [09] apresenta um perfil de conversdo obtido com a mesma metodologia
apenas para a primeira metade do reator, por ser esta a regido onde apresenta um
maior gradiente de temperatura.

Na resolugdo do problema da oxidacéo do o-xileno, Rase [37] e Froment [09]
resolvem a equacg&o de conservacdo da espécie quimica para cada componente,
juntamente com a equacgé&o da energia, utilizando os seguintes dados para o estudo de

modelagem de reatores tubulares: y,, = 0,00924, y,, = 0,208, AH, = -307 kcal/gmol,
AH, = -1090kcal/gmol, d, =0,025 m, p, =1300 kg/m’, G = 4684 kg/m?h,
A, =0,67kcal/mh®CeL =3m. O parametro AH, é o calor dé reagao para a formag&o
de anidrido ftalico, AH, é o calor de reacao para a reagéo de formagéo de mondxido e

didxido de carbono, d; € o diametro-do tubo, p, € a massa especifica do catalisador, G

é o fluxo de massa da alimentagdo, A,é a condutividade térmica na diregao radial e L

€ o comprimento do reator.
A temperatura da alimentagdo é idéntica & temperatura do banho de sal, ou
seja, foi mantida a temperatura constante de 630 K.

Os resultados obtidos por Rase [37] sdo apresentados na TABELA 5.
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TABELA 5 - Resultados obtidos por Rase [37], para a oxidagdo do o-xileno.
Temperatura | Conversao para Converséao Converséao %
de entrada(K) | anidrido ftalico | para CO e CO; Total Seletividade
630 0,6377 0,1277 0,7654 83,32
A metodologia numérica, descrita no CAPITULO Ill deste trabalho, foi

émpregada para a resolugdo do problema de oxidag&o do o-xileno para a produgédo de
anidrido ftalico, utilizando um reator tubular n&o ideal. O valor das propriedades
fisicas na entrada do reator tubular é de p=0,5741 kg/m®, Daa=2,6366*10° m%s e
1=3,1163*10° kg/ms. Os resultados obtidos com esta metodologia s&o comparados
com os resultados apresentados por Rase [37] para a conversdo na saida do reator.
O perfil de converséo obtido numericamente para um comprimento de 1,35 m do reator
é compafado com o perfil de conversao apresentado por Froment [09].

Este problema é resolvido utilizando-se uma malha igualmente espacada, com
as seguintes condigées de contorno: variaveis prescritas para a face oeste, condigdo

de saida para a face leste, condi¢do de simetria para a face sul e parede impermeavel

para a face norte do dominio de calculo, conforme apresentado na FIGURA 23.

Parede Impermeédvel

_._’
Yag = 0.00924 —F
Uin= 1.0 mis —
T=630K —

CondicBo de Simetria

FIGURA 23 - Condi¢des de contorno para a reagéo de oxidacédo do o-xileno.
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A TABELA 6 apresenta as conversdes para anidrido ftalico, para CO e CO, e
conversdo total do o-xileno, bem como, a seletividade na saida do reator, obtidas
utilizando-se as malhas 20x10, 40x20 e 60x20, para a temperatura de 630 K. Séo

apresentados ainda os resultados obtidos por Rase [37].

TABELA 6 - Reésultados obtidos numericamente e os obtidos por Rase [37], para

a conversao do o-xileno na saida do reator, a temperatura de 630 K.

Malha Converséo para Converséo Converséao %
anidrido ftalico | para CO e CO; Total Seletividade

20x10 06114 0,1266 0,7380 82,84

40x20 0,6219 0,1318 0,7537 82,51

60x20 0,6405 0,1334 0,7739 82,72

Rase [37] 0,6377 0,1277 0,7654 83,32

A seletividade é definida como sendo a conversao para anidrido ftalico dividida
p,e,la conversao total.

-'Ng_._TABELA 7 é apresentado o desvio obtido no calculo da conversdo & saida
do r&ator com relagédo aos resultados apresentados por Rase [37], para T=630 K.

Como era de se esperar, quanto mais refinada a malha, menor € o desvio no.

calculo das conversées.
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TABELA 7 - Desvio obtido no calculo da conversdo na saida do reator, a

temperatura de 630 K.

Desvio na Conversdo do o-xileno

Desvio na Conversao Total

Malha para Anidrido Ftalico (%) do o-xileno (%)
20x10 4,12 3,57
40x20 2,54 1,52
60x20 0,44 1,11

Na FIGURA 24 é apresentado o perfil de conversdo ao longo do reator, obtido

por Froment [09], utilizando o método de Diferengas Finitas, juntamente com os

resultados obtidos através da metodologia apresentada neste trabalho para diferentes

malhas: 10x10, 30x10 e 100x20.

Conversao total do o-xileno

ao longo do reator (XA)

|

—O0— XA Froment [09]
—<o— XA Matha 10x10
—a&— XA Malha 30x10
—a— XA Malha 100x20

|

0 0,5 1

i

1,5

Comprimento do reator (m)

FIGURA 24 - Perfil de converséo ao longo do reator apresentado por Froment [09]

e obtido através da solugdo numérica para a temperatura de 630 K.
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Na FIGURA 25 ¢é apresentado o desvio relativo obtido no célculo da
conversao total do o—xfleno ao longo do reator, com relagdo aos resultados
apresentados por Froment [09]. Conforme se pode verificar, o desvio maximo obtido
ao longo do reator, para as malhas 10x10, 30x10 e 100x20, é de 17 %, 9% e 4 %,

respectivamente.

— -4~ — DESVIO Malha 10x10
—— DESVIO Malha 30x10
- X - DESVIO Malha 100x20

°\
~ -
1,00 1,50

Comprimento do reator (m)

FIGURA 25 - Desvio relativo obtido no calculo da conversao total do o-xileno ao

longo do reator.

Analisando-se os resultados apresentados na TABELA 7, pode-se concluir que
o valor obtido para a convers&o do o-xileno para anidrido ftalico e para a conversdo
total do o-xileno, a saida do reator, utilizando-se a metodologia numérica, com malha
60x20, apresenté uma excelente concordancia com os resultados apresentados por

Rase [37], apresentando um desvio relativo em torno de 1 %.
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Com relagéo ao perfil da conversdo total do o-xileno ao longo do reator,
analisando-se a FIGURA 25, pode-se concluir que o desvio maximo obtido
utilizando-se a metodologia numérica, com malha 100x20, é de 4 %, apresentando

muito boa concordancia com os resultados apresentados por Froment [09].
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4.5 - CRAQUEAMENTO DA ACETONA

Com o objetivo de testar a metodologia numérica, apresentada no CAPITULO
[ll, em processos ndo-isotérmicos, € resolvido um dos passos chaves para a produgao
do anidrido acético, ou seja, o problema do craqueamento da acetona para a produgéo
de cetena e metano. Quando submetida a condi¢des de craqueamento térmico, a

acetona decompde-se de acordo com a seguinte expressao:

CHsCOCH; < CH,=CO + CH;,

ou,

onde A representa a acetona, B representa a cetena e C representa o metano.
Esta reacdo pode ser considerada irreversivel, de primeira ordem com relagéo a

acetona, onde a constante da taxa da reagdo quimica pode ser expressa como :

Ink = 3434 —% (142)

sendo k em s e T em Kelvin.
Fogler [07] apresenta a solugdo para este problema, utilizando um reator
multitubular formado por um conjunto de 1000 tubos, com comprimento de 2,28 m e

~ diametro de 0,0266 m para cada tubo.
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A alimentagéo do reator consiste de uma vazéo de 8000 kg/h de écetona pura,
com uma concentracao inicial de 18,8 gmol/m® , estando a uma temperatura de 1035 K
e a uma pressao de 162 kPa.

Para esta reacdo em fase gasosa, com variagdo de pressdo desprezivel, a

equacéao de projeto de um reator tubular ideal ndo-isotérmico pode ser expressa por:

_URT| 1+X,
V=, j . {—k i XA)}dXA (143)

0

onde v € a vazdo volumétrica e Xa € a conversio da acetona.

Para a avaliagdo da integral acima, é necessério o uso da equagéo do balango
de energia para determinar T como uma fungdo de Xa. Considerando-se que o
trabalho realizado pelo sistema é nulo e que o reator opera adiabaticaménte, obtém-se

a seguinte expresséo para o balango de energia :

Zéi}(ai +B,T+y,T?)dT
X, = T (144)

| AHY(T, ) + }(Aoc + ABT + AyT?)dT

T

onde ©; é a relagédo entre 0 numero de moles do componente i € 0 numero de moles

do componente A na entrada do reator e,

Cp,=o, +BT+7v,T (145)
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Aa:—aD+—aC—EaB—aA (146)
a a a

ExpressOes analogas a equacgéo (146) podem ser escritas para Ay e AB.

Considerando-se que a alimentacdo contém somente acetona (A), pode-se

escrever que:
T T )
>0,[C,dT= [C, dT (147)
T, T,

Integrando-se a equacdo (144), obtém-se a seguinte expressdo para a

conversdo da acetona:

. a (T, - T)+ [%ij (T2 -12)+ (V—A) (T -T°)

= 3.0 ;
et )+ st 1)+ )01 o0 1)

(148)

onde o valor de AH}(T;), & temperatura de 298 K, é igual a 80,77 kJ/gmol, obtido a

partir dos calores de formagao de cada componente da reacao.
A equacgao que representa a capacidade calorifica de cada reagente € expressa

por:

Cp, =26,63+0,183T —4586+10°T> (149)
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Cpp = 20,04 +0,0945T —30,95¢107°T* (150)

Cpe = 1339 +0,077T - 18,71¥10° T (151)

Os valores de AB, Aa, e Ay s&o dados por:

Ac = 68— — (152)
gmo
AB = —0,0115 Jle (153)
£mo
Ay = -38%10°° JlK - (154)
£mo

Substituindo-se os valores obtidos acima na equacao (148), obtém-se a

seguinte express&o para a conversdo da acetona em fungdo da temperatura:

26,36(1035 - T) +0,0915{1035 — T?) - 15,29¢107%(1035* - T*)
80770+ 6,8(T - 298) - 5,75¢107(T* - 2987 - 1,27+10°%(T° - 298°)

(155)

A
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A equagéo (155) é resolvida em conjunto com a equagéo (143), por Fogler [07],
para a obtencdo do perfil de conversdo ao longo do reator, utilizando um pacote
numérico, com o método de integracao de Simpson.

Na obten¢do da solu¢do numérica da reagdo de cragueamento térmico da
acetona em um reator multitubular, foi utilizada uma malha igualmente espacada, com
as seguintes condigées de contorno para o dominio de calculo: varidveis prescritas no
contorno oeste, condicdo de saida para o contorno leste, condicdo de parede
impermeavel para o contorno norte e condi¢do de simetria para o contorno sul. As

condi¢Oes de contorno deste problema estéo ilustradas na FIGURA 26.

Parede Impermesvel

‘vz_’

Yag= 10 ;
—» Condigéo
Ui =385mis .—p de Saida

Condigéo de Simetria

FIGURA 26 - Condicbes de contorno para a reagdo de cragqueamento da

acetona.

Como a vazédo de alimentagdo é composta de acetona pura, os dados de
entrada das propriedades massa especifica, viscosidade e difusividade sdo fornecidos
para a acetona, a temperatura de 1035 K e a presséo de 1,6 atm. Os valores para a
massa especifica é de 1,094 kg/m° a viscosidade é igual a2,55*10 Skg/ms e a
difusividade massica é de 2,72 *10° m’s.

Utilizando-se as mesmas condigbes de operacdo adotadas por Fogler [07],

foram obtidos os perfis de converséo da acetona e de temperatura ao longo do reator
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tubular, utilizando-se a metodologia numérica apresentada no CAPITULO Ill deste

trabalho.

Na FIGURA 27 é apresentado o perfil de temperatura obtido utilizando-se as

malhas 20x10 e 60x20, igualmente espac¢adas.

1.040,0
1.030,0
1.020,0
1.010,0

1.000,0
9900 —e—Malha 20x10
9800 + —— Malha 60x20

9700 —+
9600 —+
950,0 +
9400 —+
930,0 : I ! | |

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5

Comprimento do reator {m)

Temperatura (K)

FIGURA 27 - Perfil de temperatura ao longo do reator tubular, para malhas 20x10 e

60x20.

O perfil de conversdo da acetona, obtido utilizando-se a metodologia numérica
apresentada no CAPITULO Ill, é mostrado na FIGURA 28, comparando-se com o

perfil obtido por Fogler [07].
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S 025
2 0,20 -+
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S 015 +
3
o 010 +
S —o— XA Fogler [07]
o : —a— XA Malha 20x10
o 0,05 -+, —a— XA Malha 60x20
[ e
o)
O 0,00 = % ;
0,0 1,0 2,0 3,0
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FIGURA 28 - Perfil de conversdo da acetona ao longo do reator tubular obtido

por Fogler [07] e utilizando-se as malhas 20x10 e 60x20.

Analisando-se a FIGURA 28, pode-se concluir que a conversdo da acetona na
éaida do reator, obtida com malha 20x10 e 60x20, é de 194 % e 20,2 %,
respectivamente. Comparando-se estes resultados com a solugdo apresentada por
Fogler [07], onde a conversdo da acetona, na saida do reator é de 22,8 %, obtém-se
um desvio relativo de 149 % e 11,4 %, para as malhas 20x10 e 60x20,
respectivamente. Observa-se, portanto, uma boa concordancia entre os resultados
obtidos neste trabalho e os resultados apresentados por Fogler [07].

A seguir seréo apresentadas as principais conclusdes obtidas neste trabalho,

bem como, as sugestdes para desenvolvimento de futuros trabalhos.
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CAPITULO V - CONCLUSOES E SUGESTOES

O objetivo deste trabalho é a simulagdo do fendmeno de transferéncia de massa
em um reator tubular real. Com esta finalidade é desenvolvida uma metodologia
numérica de resolugdo onde o conjunto de equagdes governantes sdo transformadas
para o sistema de coordenadas generalizadas e discretizadas utilizando-se o método
de Volumes Finitos.

Com o objetivo de testar a metodologia numérica de solugdo, descrita no
CAPITULO Il deste trabalho, foram resolvidos alguns problemas cujas solugbes
encontram-se bem estabelecidas na literatura.

Na primeira etapa deste trabalho, é resolvido o problema da reagédo de
craqueamento térmico do etano, cujo problema é resolvido analiticamente por Fogler.
[07], considerando-se o reator tubular ideal. A conversdo maxima do etano na saida
do reator, obtida numericamente, a temperatura de 1100 K, utilizando-se uma malha
igualmente espagada 40x40, apresenta um desvio maximo de 8,07 %, com relacédo a
solucdo analitica. Este mesmo problema foi resolvido para a situagdo em que o
reator tubular opera a temperatura de 1000 K, e os resuitados numéricos obtidos com

a metodologia de solugdo utilizada neste trabalho, para a conversdo do etano na
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saida do reator, apresentam um desvio maximo relativo a solugdo analiticé de
7,5 %.

Os dois casos resolvidos até aqui referem-se a um reator tubular com
comportamento ideal, sendo estes casos resolvidos com o objetivo de se vérificar a
consisténcia da metodologia numérica para a resolugédo de problemas envolvendo
escoamento de fluidos com transferéncia de massa e reagéo quimica, ja que para
estes casos tem-se uma solugdo analitica bem conhecida.

Com o objetivo de se obter os perfis de concentragdo e conversao ao longo de
um reator tubular real, o problema da desidrogenac&o do etilbenzeno para a produgédo
de estireno é resolvido utilizando-se a metodologia numérica de solugdo apresentada
neste trabalho. Os resultados numéricos obtidos, para diferentes malhas, apresentam
boa concordancia em relagéo a solugdo numérica descrita por Naumam [26], tendo
um desvio maximo de 4,5 % e 2,1 %, para a conversdo do etilbenzeno né saida do
reator, utilizando-se malha 20x20 e 40x40, respectivamente.

Outro caso estudado é o problema dé oxidac&o do o-xileno para a producgdo de
anidrido ftalico em um reator tubular, utilizando-se a metodologia numérica de solugio
descrita neste trabalho, considerando-se o comportamento real do reator tubular. Os
resultados numéricos obtidos neste trabalho foram comparados com a solugio
numérica obtida por Froment [09], sendo que o perfil de conversdo do o-xileno ao
longo do reator apresenta um desvio maximo de 4 %. Com relacdo & converséo
obtida a saida do reator, os resultados numéricos apresentam um desvio maximo
relativo inferior a 1,5 %, para malha 60x20, com rela¢éo aos resultados apresentados
por Rase [37]. Pode-se concluir que a metodologia de solugdo demonstrou ser muito

eficiente na solugéo deste problema, tendo em vista os desvios aqui obtidos.
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Com o objetivo de se testar a metodologia numérica de solugéo em problemas
néo-isotérmicos, o problema do craqueamento da acetona é resolvido, sendo que os
resultados obtidos para a conversédo da acetona na saida do reator, com malha 60x20,
apresentam um desvio relativo a solug&o obtida por Fogler [07] de 11,4 %, 0 que nos
permite concluir que a metodologia numérica resolve com precisdo problemas
envolvendo reatores tubulares ndo-isotérmicos.

A partir dos resultados apresentados, utilizando-se a metodologia de solugéo
numeérica, em varios problemas envolvend6 escoamento de fluidos com transferéncia
de massa e feagéo quimica, pode-se concluir que este procedimento de solugdo pode
ser empregado | para reatores tubulares reais, isotérmicos e né&o-isotérmicos,
necessitando de malhas computacionais ndo muito refinadas.

Como sugestdo para a realizacdo de trabalhos futuros, sugere-se a
implementacdo de uma fungdo de interpolagao compl_eta, minimizando assim 0s
problemas de difusdo numérica.

Sugere-se, ainda, a implementacao desta metodologia na solugéo de problemas
transientes envolvendo multicomponentes, com reagdes quimicas paralelas efou
consecutivas, onde a equacao de conservacao da espécie quimica deve ser resolvida
para cada componente presente na reagdo. Recomenda-se, em estudos futuros,
desenvolver um esquema numérico que considere a variagdo das propriedades fisicas

dos componentes ao longo da diregao radial e longitudinal do reator.
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