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, 
LISTA DE SIMBOLOS E 
ABREVIATURAS 

• A 1 = fator pré-exponencial da equação da taxa da reação 1 ( s-1 
) 

• A 2 = fator pré-exponencial da equação da taxa da rea~ão 2 ( s-1 
) 

• Ac = área anular de escoamento dos gases de combustão 

• AEc = área de escoamento do ânulo 

• AH = área para troca térmica 

• A; = área de troca térmica (nas equações 3.77, 3.78 e 3.79 e figura 3.3) 

" A;, B;, C; e D; =constantes da equação (3.137) para o componente i (base molar), 

os valores constam na tabela (4.8) [48]. 

e AREF = área lateral do refratário para troca térmica = 21fr L 

4 ' d t d t r.D'; 
~ • T = area e escoamen o o rea or = 

4 

~ Ax = área das partículas de xisto 

* a e b = constantes da equação da condutiYidade do refratário 

@ a 0 = condição inicial 

" B = fração em massa do Betume no xisto 

e B 0 = fração em massa inicial do Betume no xisto 

• C v = coeficiente de arraste entre o gás e uma partícula isolada 

• CHzO = fator de correção para a emissividade do vapor de água de acordo com a 

pressão parcial 

• CORamb = índice de correção para considerar outros pequenos efeitos 

• Cp. = calor específico do gás de aquecimento 

• Cp, = calor específico do gás de arraste a pressão constante 
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• Cp, = calor específico do componente i (gás) 

• Ch•> = calor específico do vapor d'água 

• (Cp,), =calor específico do xisto à pressão constante (E;!_) 
g"C 

• Cp. = calor específico do xisto 

• D 1 = diâmetro interno do reator 

• D 2 = diâmetro externo do reator 

• D 3 = diâmetro interno do refratário 

• D 4 = diâmetro externo do refratário 

• dAx = elemento diferencial de área das partículas existentes no volume cilíndrico 

de altura dz e diâmetro D1 

• dqAMB = taxa de transferência de calor para o ambiente 

• DEQ, = diâmetro equivalente para a área de escoamento anular 

• dp = diâmetro médio das partículas 

• dqcoNDR = taxa de transferência de calor por condução na parede do reator 

e dq0 p = taxa de transferência de calor entre gás de aquecimento e reator 

• dq0 r = taxa de transferência de calor entre gás de aquecimento e refratário 

• dqcx = ta.xa de transferência de calor entre gás e xisto 

• dqREF = taxa de transferência de calor por condução na parede do refratário 

* dqpxp = ta.xa de transferência de calor por radiação entre a parede do reator e o 

xisto 

• dqw,p = taxa de transferência de calor entre a mistura gás-sólido e a parede do duto 

" DR = Diâmetro do reator 

• dVe~ = elemento diferencial de volume 

e dz = altura infinitesimal do elemento diferencial de volume 

• E 1 - energia de ativação da reação 1 (cal/moi) ; 

• E 2 - energia de ativação da reação 2 (calfmol); 

• Eco, = poder emissivo do C02 em [!,':~1 
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• Ea = poder emissivo de um gás qualquer 

• EH,o = poder ernissivo d' vapor d'gua em [::!] 
e el = número do element< mtro do passo considerado 

• En = poder emissivo do c;rpo negro 

• En; = poder emissivo do corpo negro à mesma temperatura do elemento i (R, C ou 

T) = aT;4 

• f_= vetor com o·resíduo das equações (que são colocadas na forma implícita) 

• !Bv = função da concentração volumétrica 

• f cp = fator de correção para o cálculo do calor específico 

• /G f = fator de atrito entre gás e parede 

• Fj,i = equação j do modelo discretizado, na forma implícita e aplicada ao ponto de 

colocação i 

e FRc =fator geométrico para a radiação entre o reator (R) e o gás (C) 

o FRT = fator geométrico para a radiação entre o reator (R) e o refratário (T) 

o FRx = fator de forma para a radiação entre as superfícies do xisto e do reator 

• fs 1 = fator de atrito entre sólidos e parede 

* F Te = fator geométrico para a radiação entre o refratário (T) e o gás (C) 

* g = aceleração da gravidade 

• Ga = vazão mássica do 

o G; = irradiação, ou seja, a energia radiante incidente 

e G s = vazão mássica dos sólidos 

• H = matriz inversa do Jacobiano 
~ 

e h0 = coeficiente de película para o fluxo isento de partículas 

• hAiwB = coeficiente para a perda de calor para o ambiente 

• h" = coeficiente obtido pela equação (3.51) de Ditus-Boelter 

• hcR = coeficiente da transferência de calor entre gás de aquecimento e reator 
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.. ---------------------------------------

o hcr = coeficiente de troca de calor por convecção entre a parede do refratário e o 

gás de aquecimento 

• he1 = tamanho do elemento 

• Hfun,o =calor latente de vaporização da água 

• hox = coeficiente de transferência de calor por convecção entre gás e xisto 

• h 'fl AT = perda de calor pela convecção natural 

' 
• h':.tros = perda de· calor devido a outros fatores 

• hRAD = perda por radiação para o meio ambiente 

• h,,,P = coeficiente de troca de calor por convecção entre parede interna do reator e 

a suspensão gás + sólido 

• h~nto = coeficiente de troca de calor para o ambiente devido ao vento 

• i = contador para a variável 

• zc = fluxo de calor proveniente do ramo que interliga o nó central (J0 ) com a massa 

de gás quente 

• I n 0 = quantidade de inertes inicial 

• ÍR =fluxo de calor proveniente do ramo que interliga o nó central (J0 ) com a parede 

do reator 

• ir = fluxo de calor proveniente do ramo que interliga o nó central (J0 ) com a parede 

do refratário 

* J 0 = corresponde ao potencial de transferência no nó central da ligação em estrela 

• Ji = radiosidade do elemento i (placa ou o gás) 

e K = número da iteração 

• k = número de sequência do parâmetro para a variável! 

• K 1 =constante da taxa para a primeira reação (s- 1
) 

• K 2 =constante da taxa para a segunda reação (s- 1
) 

• kar = condutividade térmica do ar 

• kc = condutividade térmica do gás de aquecimento 

• ka = condutividade do gás de arraste 
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• k,, = condutividade do refratário em ( '"1
, 0 ) 

cm.s. 

• k, = condutividade térmica do componente i 

• kR = condutividade térmica do reator 

• L = comprimento do reator 

• I = indica a variável a qual se refere o parâmetro Pk,l 

• lmr = comprimento efetivo do feixe de radia'ião (m) = D3 - D2 

• m = índice k genérico 

• mwmb = vazão mássica do gás de aquecimento 

• Ma 0 = massa molecular média do gás introduzido 

• Mpro = massa molecular média dos produtos da pirólise 

• m9 = vazão mássica do gás de arraste 

• m
9 0 = vazão de gás de arraste na entrada do reator 

• M; = massa molecular do componente i 

• morg = vazão mássica equivalente da matéria orgânica no xisto 

• mumi = vazão mássica da umidade contida no xisto 

e mx = vazão mássica do xisto 

• mx 0 = vazão mássica inicial de xisto 

• N = número total de elementos de Z = O aZ = 1500 em 

w n = índice 1 genérico 

o N D e nd = referem-se aos pontos nodais 

• nEv = vazão molar de vapor produzido na secagem 

• NEL = número de elementos por passo 

• NaA = c~p,(p;-p,)g = número de Galileo 
PG 

• n9, = vazão molar de gás de arraste na entrada do reator 

• N P = número de parâmetros totais a determinar para cada variável 

• n = número médio de partículas por unidade de volume do gás 

• np = vazão molar de produtos da pirólise 
XX 



• np; = número de partículas que atravessam o cilindro por segundo 

• NT = número total de parcelas da somatória incluindo todas as variáveis 

• Nu = número de Nusselt 

• NV = número de variáveis dependentes do modelo = número de equações 

• P = fração em massa dos produtos em relação à massa inicial de xisto 

• P0 = fração em massa inicial dos produtos em relação à massa do xisto 

• Po = pressão na entrada do reator 

• Pr ar = número de Prandtl para o ar = O. 7 

• Poo, = pressão parcial do C02 - p · Yoo, em atm 

• PH,o = pressão parcial do H20 p · YH,o em atm 

• p; = parâmetros da solução numérica 

" Pr = número de Prandtl 

e Pr, = número adimensional de Prandtl para o gás de aquecimento 

" Pro = número adimensional de Prandtl para o gás de arraste = 
0

';"':c 

" p = pressao 

• P(vx)f =parâmetro (K) do polinômio da velocidade do xisto para o caso i 

e PV/ = parâmetro k para a variável V no caso i; i=O é o caso de referência 

" Q = fração em massa do Querogênio no xisto 

* Q0 :::::: fração em massa inicial do Querogênio no xisto 

" q0 x = taxa de transferência de calor entre gás e xisto 

" q; = taxa de perda de energia radiante 

" <JRADc = taxa líquida de perda de energia radiante para o gás de aquecimento 

• <JRADR = taxa líquida de perda de energia radiante para a parede do reator 

" <JRADT = taxa líquida de perda de energia radiante para a parede do refratário 

• R= constante dos gases= l.987calj(moi.K) 

• r = raJO 

• Re = número de Reynolds 
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• Re., = número de Revnolds para o vento = P•·"=D, 
~ P.ar 

e R e, = número adimensional de Reyno!ds .200 para o gás de combustão = in,~m'D"«c 
EGPC 

• ReG = número adimensional de Reynolds .200 para o gás = P•~'G' 

R ' d' · l d R ld l · ' ' 1 pvfvg-v::t)dp • ep = numero a 1menswna e eyno s .200 re ativo a part1cu a = 

• Re1 = número adimensional de Reynolds .200 para a velocidade terminal e segundo 

a equação 2.13 

• RR, RT, Re, RRr, RRe, Rre, RRE, RrE e ReE 

calor por radiação 

• R(x) = representa o residual 

• StG = número de Stanton = hê .. " 
pg pg1Jg 

• t = tempo de reação (segundos s ) 

• TeR, = temperatura crítica do componente i 

e Te = temperatura do gás de aquecimento 

e Te o = temperatura inicial dos gases de combustão 

e T
9 

= temperatura do gás de arraste 

e T90 = temperatura inicial do gás de arraste 

• 1~ = temperatura do ar ambiente 

• TR, = temperatura reduzida do componente i 

~& = temperatura da parede interna do reator 

• Tw = temperatura média das paredes 

• Tw, = temperatura de parede externa do refratário 

• Tw, = temperatura da parede externa do reator 

• Tw,; = temperatura da parede interna do reator 

• Twr = temperatura da parede interna do refratário 

• T, = temperatura do xisto 

• T, 0 = temperatura do xisto na entrada do reator 

resistências à transferência de 

• U90 = velocidade axial média do gás no centro do duto 
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• Upo = velocidade axial média da partícula no centro do duto 

• U, = velocidade da queda livre da partícula no centro do duto = ( U g0 - Upo) 

• U, = velocidade terminal da partícula 

• u 00 = velocidade do vento em (km/h) 

• V =variável dependente qualquer V= (e:, v9 ,T9 , ••• ,Tw,, Tw;) 

• Vc = velocidade de escoamento do gás de combustão 

• VeR, = volume crítico do componente i ( cm3
/ gmol) 

• v9 = velocidade de escoamento do gás 

• v90 = velocidade inicial do gás de arraste 

• vP = velocidade das partículas sólidas 

• v, = velocidade terminal da partícula 

• Vxi = velocidade média do xisto para o caso i 

e Vx = velocidade das partículas de xisto 

o Vzo = velocidade inicial das partículas 

o W = razão de alimentação = vazão_ más~ic~ de sóli,dos 
vazao mass1ca de gas 

o !'V ( x) = função peso, definida como ortogonal ao resíduo 

• W 00 =velocidade do vento em (mjs) 

• X = conversão em produtos 

* ){ = representa o número da linha do Jacobiano 

o ~ = vetor das incógnitas 

• x = variável independente, corresponde à variável axial ( z) adimensionalizada 

• Y = representa o número da coluna do Jacobiano 

• Y = teor de orgânicos 

• Yà = teor inicial de material orgânico (Querogênio e Betume) no xisto 

• )
0

' = fração molar do componente i para o gás na entrada do reator 

• yf' 0 = fração molar do componente i para o gás produzido na pirólise 

• z = cota ou altura desde a base do r~~fn 



• o = absortividade 

• oc = absortividade do gás de aquecimento 

• o; = absortividade do elemento i (placa ou o gás) 

• a.R = absortividade da parede externa do reator 

• a.R; = absortividade da parede interna do reator 

• or = absortividade da parede interna do refratário 

• ox = absortivida.de do xisto 

• (3 = fator de correção para a emissividade do vapor 

• (3 A = coeficiente de atrito ente as fases 

• f3v = concentração volumétrica (volume de sólidos /volume de fluido) 

• L', = determinante do Jacobiano 

• l',Ec = correção para a emissividade da mistura de vapor de água e gás carbônico 

• l',EG = correção para o efeito de mistura 

• L>,H, = calor de reação 

• L', V; = diferença média da variável V qualquer no caso (i 

exemplo) 

• <c = emissividade do gás de combustão 

e Eco, = emissividade do dióxido de carbono 

20% abaixo, por 

Wl (_co') (Tw) = É a função da equação (3.1 , somente que o valor da temperatura 

utilizado deixa de ser a do gás (Te) e passa a ser a da parede (Tw ). 

• EG = emissividade do gás 

• EH,o = emissividade do vapor de água 

" E; = emissividade do elemento i (placa ou o gás) 

• Eis = emissividade da parede externa do isolamento 

• ER = emissividade da parede externa do reator 

• ER; = emissividade da parede interna do reator 

• Er = emissividade da parede interna do refratário 
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• Ex = emissividade das partículas 

• E = porosidade 

• Eo = porosidade Inicial 

• Jlar = viscosidade do ar 

• JLc = viscosidade do gás de combustão 

• JLG = viscosidade do gás de arraste 

• JL? = viscosidade do componente i puro 

• JL; = viscosidade do componente i (gás) 

• JLcw = viscosidade do gás de combustão próximo à parede 

• iJ> = umidade no xisto 

• il>0 = umidade inicial do xisto 

" e = refietividade 

• Par = massa específica do ar 

• p, = massa específica do gás de combustão 

• p9 = massa específica do gás 

• p, = massa específica dos sólidos 

• Px = massa específica do xisto 

~ Px,, = massa específica do xisto na entrada do reator em ~ _ em 

' ) ,o *' \Pzu seco = massa especlDCa xisto seco na entrada do reator em _L_ cmZ 

• a = constante de Stephan-Boltzman 

• a = tensão normal dos sólidos 

• r = transmissividade 

• rwc = tensor cisalhante entre parede e gás 

• rw s = tensor cisalhante entre parede e partícula 
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Resumo 

Gontarski, Carlos Alberto Ubirajara. Simulação e Sensitividade Paramétrica 

para um Reator de Pirólise de Finos de Xisto em Leito de Arraste. 

(Sob a orientação do prof. Dr. Milton Mori.) 

O trabalho consiste na utilização de um modelo matemático baseado em 

equações gerais de balanço e cinéticas, simplificadas para o caso unidimensional e em 

regime permanente de um reator para a pirólise de finos de xisto. O processo ocorre 

com o transporte pneumático das partículas de xisto, no sentido ascendente, e com o 

aquecimento simultâneo através dos gases quentes, provenientes de um queimador e 

que escoam no espaço anular entre a parede do reator e o material isolante. 

O modelo matemático proposto envolve as dez equações diferenciais que 

representam os balanços de massa, energia e quantidade de movimento nos meios 

fluidos, e a cinética da reação. Com mais duas equações referentes aos balanços de 

energ1a nas paredes do reator e do isolamento determinam-se as temperaturas de 

parede. 

Na simulação do reator em um microcomputador, as equações são resolvidas 

com auxílio de métodos numéricos, principalmente o da colocação ortogonal em ele-

mentos finjtos e o algoritmo Broyden. A programação é apresentada em linguagem 

FORTRAN [27]. 

Os resultados obtidos na simulação são comparados com os dados experi

mentais coletados na. planta piloto localizada nas instalações da Petrobrás-SIX, em 

São Mateus do Sul, Paraná. 

A análise da sensitividade dos principais parâmetros do modelo permite tirar 

conclusões a respeito da precisão necessária para a leitura de dados da planta e para a 

estimativa de algumas propriedades utilizadas no modelo matemático. Além disso, por 

este procedimento também podem ser identificadas as principais variáveis que afetam 

a simulação. 
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Abstract 

Gontarski, Carlos Alberto Ubirajara. Simulation and Parametric Analysis of fine oil 

shale pyrolysisin a moving bed reactor. 

(Under the direction of Milton Mori). 

This work presents a mathematical model based on kinetics and general 

balance equations, for the one dimensional and steady state reactor to the pyrolysis 

o f o· shale fine-grained. The process occur with the vertical pneumatic conveying o f 

the particles. The system is heated by a hot gas, originated i ' the burner, that flows 

through the annular space between the reactor wall and insulating material. 

The proposed model h as ten differential equations representing mass, energy 

and momentum balances in moving phases, and reaction kinetics. In addition, two 

equations obtained by wall energy balances are necessary to determine the value of 

wall temperatures. 

The orthogonal collocation on finite elements method is aplied to solve the 

stiff system of ordina cy differential equations. The numerical resu!ts show a very good 

agreement with the experimental data obtained on the Petrobrás-Six pilot plant at 

São J\lateus do SuL Paraná. 

The pararnetric sensltiYity ana]ysis allov-.·s important. conclusions about the 

precision of rneasurernent ínstrurnents and the validity of the estirnation of some pro

perties used in the mathematical model. Furthermore, by taking this procedure, the 

main variables which affect the simulation are also identified. 

XXVII 



Capítulo 1 

INTRODUÇAO 

Neste trabalho, simula-se um reator para pirolisar os finos do xisto, fração das faixas 

granulométricas que é rejeitada na carga do reator do processo industrial estabelecido. 

Definem-se como objetivos deste trabalho de pesquisa: 

I - criar um modelo matemático mais rigoroso que o existente; incluindo 

fenômenos anteriormente desconsiderados e, principalmente utilizando um tratamento 

mais teórico para a fiuidodinâmica; 

II - simular o comportamento de uma instalação em escala piloto, reprodu

zindo resultados experimentais com o maior grau de aproximação possível; 

III - testar o comportamanto dos métodos numéricos frente a um problema 

envolvendo um grande número de variáveis, e construir um programa que possa ter 

uma aplicação genérica e que seja facilmente modificado para outras aplicações; 

IV- através de um estudo de sensitividade paramétrica, identificar as princi

pais variáveis propiciando estudos futuros para o aprimoramento da modelagem, assim 

corno para a otimizaç.ão do processo; 

\T - foTnecer subsfdios para a análise tÉrmica do processo industrial. 

O assunto despertou interesse porque há o envolvimento de um grande 

número de variáveis em interação, porém o sistema pode ser simplificado para o caso 

unidimensional. Considera-se como um desafio a aplicação de métodos numéricos para 

um problema desta dimensão. O fato dos dados experimentais já estarem disponíveis 

e ainda a semelhança do assunto em pauta com outros processos de interesse indus

trial, como a gaseificação e combustão do carvão e o craqueamento catalítico, também 

contribuíram para a seleção do assunto. 

O processo escolhido foi denominado de PLASOL, por ser uma abreviatura 

de pírólise em leito de arraste de sólidos. O processo principal utilizado em São 
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Mateus do Sul foi denominado de PETROSIX, e o reator é de leito móvel descendente, 

em contracorrente com o gás. A presença de partículas finas neste sistema provoca 

problemas de formação de caminhos preferenciais, aumento da perda de carga no leito e 

excesso de arraste no topo do reator. Assim, torna-se necessário rejeitar este material. 

Para reaproveitar estas frações, estão sendo propostos alguns processos alternativos, 

sendo o PLASOL um deles. Este estudo pretende fornecer informações que possam 

ser relevantes na caracterização da forma mais adequada e econômica de tratar os 

rejeitos. 

O reator do Plasol caracteriza-se principalmente por processar cargas com 

granulometria inferior a 1/4 de polegada; e ainda pela sua elevada taxa de aquecimento 

que é da ordem de 150 °C por segundo. A planta piloto, da qual o reator faz parte, 

está projetada para operar com 500 kg por hora de xisto. O reator consiste em dois 

tubos concêntricos com 15 m de altura. Na base do tubo interno é injetada a mistura 

de xisto e gás e no espaço anular escoam os gases de aquecimento. 

Na formulação do problema, procura-se envolver na forma de equações con

servativas e fenomenológicas o maior número possível de fenômenos. Contudo, devido 

à impossibilidade de avaliar alguns efeitos pela inexistência dos dados necessários, 

ou pela complexidade que seria inserida no modelo, é necessário admitir certas sim

plificações. Sabendo disso, é possível chegar a um sistema de equações diferenciais 

ordinárias, que deve ser resolvido pela aplicação de um método numérico adequado. 

Neste trabalho, opta-se pelo método da colocação ortogonal em elementos finitos. 

Nesta fase, os resultados puderam ser confrontados com dados reais obtidos em uma 

planta piioto. 

A fase posterior seria o estudo criterioso da sensitividade paramétrica. Desta 

forma, consegue-se, objetivamente, identificar possíveis pontos falhos da modelagem 

como por exemplo estimativas grosseiras demais. Também é importante saber quais 

são as variáveis operacionais de maior importância, o que auxilia a realização da etapa 

seguinte, que seria a otimização da planta. De qualquer ;Daneira, ressalta-se que a 

possibilidade de prever a reação da planta piloto, frente a uma modificação qualquer, 

é de grande utilidade e economia. 

O programa gerado, em linguagem FORTRAN, pode ser executado em qual

quer computador ou microcomputador, desde que se verifique a compatibilidade da 

linguagem. Várias configurações, desde um microcomputador PC com processador 
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aritmético até o computador VAX da Universidade foram usados nas simulações. O 

equipamento mais adequado, dentre os disponíveis, para a análise da sensitividade 

foi um microcomputador AT com uma placa aceleradora de 32 bits. A programação 

desenvolvida é bastante versátil, permitindo adaptações para outros modelos. 

O capítulo 2 apresenta suscintamente a revisão bibliográfica de todos os as

suntos tratados neste trabalho, principalmente aqueles relacionados com a modelagem 

matemática e os métodos utilizados para sua solução . 
• No capítulo 3 apresenta-se o modelo matemático, com as hipótese simpli-

ficadoras envolvidas, as equações diferenciais que o constituem e as correlações para 

a predição das propriedades físicas e de transporte necessárias para a resolução do 

problema. 

Faz parte do capítulo 4 a discussão sobre os métodos numéricos aplicados e 

outros procedimentos utilizados na solução do problema proposto, tais como a orga

nização dos dados de entrada e saída do programa. 

Por sua vez, o capítulo 5 é dedicado à discussão dos resultados obtidos nas 

simulações e também à análise da influência das principais variáveis que afetam o 

comportamento do reator. 

No capítulo 6 aparecem as conclusões finais do trabalho e também algumas 

sugestões para trabalhos futuros a respeito do mesmo assunto. 



Capítulo 2 
~ , 

REVISAO BIBLIOGRAFICA 

2.1 Introdução 

Uma rápida análise inicial de relatórios a respeito de trabalhos práticos no assunto 

[34],[35] e [36] revela a necessidade de uma ampla pesquisa bibliográfica. Assim, dentre 

os vários artigos, capítulos e informações coletadas procura-se fazer uma compilação 

para dar uma idéia da importância do assunto principal e de suas diversas abordagens. 

Devido a variedade dos assuntos preferiu-se a separação por tópicos. 

2.2 Pirólise do Xisto 

O xisto é uma rocha conhecida pela sua característica de exalar uma substância líquida 

e combustível quando aquecida devidamente. Na verdade, a presença de materiais de 

origem orgânica com altos pesos moleculares explica a ocorrência deste fenômeno. Por 

conveniência, as substâncias orgânicas no xisto com um elevado peso molecular são 

de peso molecular também elevado, mas com um valor inferior ao do Querogênio. 

A obtenção de dados a respeito da decomposição do xisto, através da ação do 

calor em regime estabelecido, proporciona o desenvolvimento de um mecanismo para 

explicar como a matéria orgânica contida no xisto transforma-se em hidrocarbonetos 

fluidos. 

ALLRED [1] mostra através de estudos experimentais que simplificadamente 

a cinética da pirólise do xisto pode ser representada por duas reações consecutivas irre

versíveis. Na primeira o querogênio se decompõe em betume, que pela segunda reação 

sofre decomposição na forma de gás, óleos leves e resíduo de carbono. Ou seja, 
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Querogênio ---+ Betume ---+ Produtos 

ou, Q ~ B <, p. 

As equações para a cinética sugeridas por Allred podem ser expressas como 

dQ 
di 
dB 

-di 
dP 
di 

onde 

Q - fração de querogênio nos orgânicos 

B - fração de betume nos orgânicos 

P - fração de produto formado 

-k!Q 

k1Q- k2B 

k2B ; 

k1 = constante da taxa da primeira reação ( s-1 ) 

k2 =constante da taxa da segunda reação (s-1
) 

i = tempo de reação ( s ) . 

(2.1) 

(2.2) 

(2.3) 

As constantes de velocidade das reações podem ser relacionadas com a tem

peratura do xisto através da lei de Arrhenius [28], 

onde 

E 1 = energia de ativação da reação 1 (cal/mo/) 

E 2 energia de ativação da reação 2 (cal /mal) 

R = 1.987 cai_IK constante dos gases 
mo. 

Tx = temperatura do xisto ( K ) 

A 1 e A 2 = fatores pré-exponenciais ( s-1 ). 

(24) 

(2.5) 

Experimentalmente, MARTIGNONI da Petrobrás-Six [46j determinou os 

fatores pré-exponenciais e as energias de ativação de cada etapa da reação de pirólise, 

cujos valores são: 

A 1 996.04 s- 1 E 1 = 9500 cal f mo/ ; 

A 2 3.64 -10+ 7 s- 1 
; e E 2 = 26500 cal/moi. 

Outro dado experimental de relevante importância obtido por 

MARTIGNONI [46) foi a entalpia da reação endotérmica (!:!.H,) de acordo com a 
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temperatura de pirólise. Para, 

T, < 450°C _.... !J.H,=127calfg 1 

T, > 450 °C __, b.H, = 180 calfg. 

Posteriormente, CAMPBELL et alíi [10] estudaram os efeitos de razões de 

aquecimento entre 2 e 180 °C /h sobre a pirólise. Os resultados obtidos permitiram-lhes 

concluir a respeito da produção de óleo, do grau de degradação do óleo (classificação do 

óleo) e o perfil térmico no material. As principais conclusões deste estudo são: a) o ta-

' manho da partícula.tem pouca influência no grau de degradação do óleo durante a 

retortagem; b) a razão na qual o xisto é aquecido tem efeito pronunciado no rendi

mento, por exemplo, com 180 °C /h se obtém aproximadamente 99% de rendimento, 

enquanto que com 2 °C /h esse rendimento cai para 83%. 

2.3 Fluidodinâmica do Transporte Pneumático 

A influência de diversos fatores sobre as condições de velocidade, porosidade e pressão 

é reportada extensamente em vários artigos. Segundo CAPES et alii [11,42], os 

fenômenos pouco estudados que complicam a compreensão do escoamento sólido

gás são: a aglomeração de partículas; as turbulências no fluido; a recirculação de 

partículas; as quantidades não uniformes de fluido e partícula; e a distribuição de 

velocidades. 

BOOTHROYD e QUE [8) afirmam que devido aos atritos, a presença de 

sólidos aumenta a perda de carga em níveis percentuais maiores do que o aumento no 

coeficiente de troca térmica com a parede. J\o artigo. a ilustração gráfica) relativa ao 

assunto, mostra os valores relação entre os fatores de fricçâo com e ser.n as partículas 

(f~ ... · ) contra os valores da razão de alimentação. ;, 

A preocupação maior no estudo de KONNO e SAlTO /33; é a de estabelecer 

relações para representar o transporte pneumático de sólidos através de tubos verticais 

e horizontais. Em seus trabalhos experimentais, alertam para a sensibilidade frente 

a rugosidade do tubo, procurando trabalhar com um material mais liso possível. O 

material escolhido para os tubos foi o vidro, o que ainda lhes permite observar dois 

tipos predominantes de escoamento das partículas: o paralelo ao eixo do tubo; e um 

outro no qual a direção das partículas é aleatória, onde ocorrem colisões violentas 

1em calorias por grama de material orgânico transformado 
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contra as paredes do dueto. Neste último caso, as correlações para a queda de pressão 

em função da razão de alimentação não seriam lineares, e investiga-se apenas o esco

amento paralelo. As causas do escoamento aleatório não são totalmente esclarecidas 

e, segundo o autor, a queda de pressão é bastante diversa nestes casos. As medidas 

de pressão foram feitas na região de escoamento totalmente estabelecido onde não há 

efeitos de aceleração no gás ou nas partículas. Assim, tem-se 

t:;.ProTAL = t:;.Patrito do+ t:;.Patrlto dos+ t:;.pcoluna da (2-6) 

fluido sólidos mistura 

Para a queda de pressão (!:;.P) devido ao atrito dos sólidos e do fluido, pode 

ser utilizada a equação de Fanning. Desta forma, e através de dados experimentais, 

chegou-se à expressão para o coeficiente de atrito (!,) para os sólidos 

onde 

f,= 0.0285 
vJJgDl 

vP =velocidade da partícula (cm/s) 

g = aceleração da gravidade (em/ s 2 ) 

D 1 =diâmetro do tubo (em). 

(2.7) 

A respeito da velocidade da partícula, KO'\KO e SAlTO observam [33], que 

as variações ao longo da dimensão radial são desprezíveis, podendo considerar-se 

( ~) = O. Para encontrar o valor da velocidade da partícula, admite-se que 

onde 

vg = velocidade do gás 

,. -
"r -

v, = velocidade da queda livre da partícula. 

(2.8) 

Nas condições experimentais utilizadas pelo autor, o perfil de velocidade 

do gás pouco é alterado pela presença dos sólidos, mesmo para diversos valores do 

diâmetro, da velocidade média e da densidade da partícula. 

Ao observar a distribuição das partículas na direção radial no transporte 

pneumático vertical de partículas de vidro e cobre, KONNO e SAlTO !33] constataram 

que a densidade de partículas é maior na parede do que no centro do duto. Porém, ao 

utilizar partículas de poliestireno, ocorre a distribuição inversa. 
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A mesma equação (2.8) é utilizada por DUNG [17] em seu modelo para a 

combustão de xisto em leito de arraste. Neste caso o autor usa uma correlação para a 

velocidade terminal, assim 

onde 

Vt = [4gdp (Px- Pu)] , 
3p9Cv 

dp = diâmetro médio das partículas [22] 

Px = massa específica do xisto 

p9 = massa específica do gás 

C D = coeficiente de arraste para uma partícula isolada. 

(2.9) 

A conclusão do trabalho de REDDY [47] cita que em escoamentos diluídos, 

o coeficiente de arraste experimental é maior que o calculado para uma partícula 

isolada, considerando o mesmo número de Reynolds. Segundo a publicação, isto é 

devido a forças de atrito adicionais criadas pela intensidade das turbulências entre gás 

e partícula. Uma correlação para a velocidade terminal é proposta em função da razão 

de alimentação !4 71, 

onde 

U, = velocidad" da queda livre da partícula no centro do duto = (Ugo- Upo) 

l790 = velocidade axial média do gás no centro do duto 

llpo = velocidade axial média da partícula no centro do duto 

velocidade terminal da partícula 

(2.10) 

Para cálculo do coeficiente de arraste (CD), DUNG [17] utiliza uma cor

relação modificada de SCHILLER e NEUMANN, ou seja, 

CD = 3.8 , para Re, > 1000 (2.11) 

Cv = (0.8 + 2.6ln (Re,)) ( 
24 + 

3 ~~ 13 ) , para 2 < Re, < 1000 , 
Re1 Re, ·• 

(2.12) 

onde 

(2.13) 
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BUDDE et alii [9], para o cálculo do coeficiente de arraste, desconsideram os 

efeitos de uma população de sólidos, e utilizam as equações para uma única partícula, 

onde 

24 
Cv=--

Rep 

C 
- 18.5 

D- -Jl'[e;; 
Cv = 0.44 

v9 = velocidade de escoamento do gás 

vP = velocidade das partículas sólidas 

dp = diâmetro médio das partículas 

p9 = massa específica do gás 

fLG = viscosidade do gás. 

, para Rep ::; 0.2 

, para 0.2 < Rep :S 500 

, para 500 < Rep :S 150000 , 

(2.14) 

(2.15) 

(2.16) 

Com o objetivo de modelar um reator em leito de arraste FAN et aiii [19] 

utilizam, para representar a fiuidodinâmica, basicamente as equações de YANG [63]. 

Assim a velocidade linear das partículas [65] é obtida com 

1+~ ( . f v
2

) 

\ 2D1 
(2.17) 

O fator de atrito para os sólidos (fp) pode ser calculado pelas expressões 

empíricas seguintes [19]: 

(1- E) [ Re, 11.021 
!P = 0.041 ,.s (1 - c)-J _ Rep 

, quando > 1.5: e (2.18) 
Vt 

v 
, quando 2 ::; 1.5 . 

v, 
(2.19) 

A velocidade terminal (vt) das partículas sólidas é estimada por [19] 

_ d};Hgo 11 (Ps _ p
9

)o.n 
v, = 0.103 o 43 o o 

!'d P§ 2 ~ 
, para 2 < Rep < 1000 (2.20) 

l811c 
, para ReP < 1000 , (2.21) 

onde 

Rep = definido pela equação 2.3 
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v, = velocidade terminal da partícula 

dp = diâmetro médio das partículas 

p, = massa específica dos sólidos 

Re, = segundo a equação 2.13 

é = porosidade 

JP = fator de atrito. 

As forças atuantes em cada uma das partículas suspensas devem estar em 

equilíbrio dinâmico;.ou seja, a soma da força d~ arraste (FK) com a força de empuxo 

(Fs) deve ser igual à força gravitacional (F a) atuando na direção oposta, 

FK +Fs = Fa. (2.22) 

Apesar do fato da força de arraste que atua sobre uma partícula esférica 

isolada num fluido estagnado ter sido amplamente estudado, o tratamento dessa força 

atuando sobre um sistema multipartícula está muito longe de ser satisfatório. Nestes 

sistemas, esta força é afetada pela porosidade do sistema. Para examinar tal relação, a 

razão entre a força atuante em cada uma das partículas de um sistema multipartícula 

(FK ), e a atuante sobre uma partícula isolada em um meio infinito de um fluido 

estacionado (Fxs) é chamada de função do efeito da população de partículas. Essa 

função é definida, então, como 
Fx 
-F =/(c). 

KS 
(2.23) 

Desenvolvendo o termo acima conforme WEN e YU f60] chega-se à relação 

!(<) = ,\·aA 
18Rep + 2. 

onde 

NaA = d';,p,(p:-r,)g = número de Ga!ileo 
1-';; 

g = aceleração da gravidade 

E: = porosidade. 

(2.24) 

Baseando-se nos dados experimentais, uma correlação para f(o:) pode ser 

escrita como 

/(c) = E-465 . (2.25) 

A equação para a perda de carga sugerida no mesmo trabalho 160) para leitos 

de fluidização incipiente é 

b.P T = (I - é) (p, - p,) 9 , (2.26) 
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onde 

L = comprimento do reator 

p, = massa específica dos sólidos 

p9 = massa específica do gás. 

Através de um balanço de quantidade de movimento no regime permanente 

para o elemento de volume fixo no espaço de um sistema com um gás arrastando um 

sólido, GIDASPOW [24] propõe um modelo unidimensional para a fluidodinâmíca, 

analisando três situações especiais [4] para o balanço nos sólidos, tem-se: 

Modelo A - A queda de pressão atua sobre ambas as fases; 

Modelo B - A queda de pressão só existe para a fase gasosa; 

Modelo C - Modelo da velocidade relativa - uma equação constitutiva para o sis

tema [3]. 

Embasado em trabalhos experimentais, GIDASPOW verifica um rrdhor de

sempenho do modelo C. Assim o modelo proposto por GIDASPOW é composto das 

seguintes equações: A equação da continuidade para o gás: 

(2.27) 

A equação da continuidade para os sólidos: 

d "( ) . dz [ 1 -é p,v,.J =O . (2.28) 

A equação da quantidade de movimento para a mistura: 

A equação da quantidade de n1ovirnento para os sólidos: 

Modelo A: 

dvP dp do , 4(rws) 
(1- é) p,vp dz = - (1- é) dz - dz - g (1- é) p,- D

1 
- JJA(vp- v9) . (2.30) 

Modelo B: 

dvp da 4(rws) 
(1- é)p,vP dz =- dz- g(l- c)p,- D

1 
- JJB(vP- v9). (2.31) 

Modelo C: 
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onde nas equações acima 

p = pressão no sistema 

D 1 = diâmetro do tubo 

v9 = velocidade de escoamento do gás 

vP = velocidade das partículas 

a = tensão normal dos sólidos 

Twc = tensor cisalhante entre parede e gás 

Tw 5 = tensor cisalhante entre parede e partículà 

pag. 12 

f3A, f3B e f3c = coeficiente de arraste (atrito entre fases) utilizado nos modelos A, B 

ou C respectivamente. 

A relação entre os coeficientes é deduzida [24] como 

(2.33) 

A equação para o balanço na fase gasosa, desde que a área de escoamento 

seja constante, é 

(2.34) 

Com o fim de obter uma relação para f3A, desconsídera-se os efeitos de ace

leração, de atrito com as paredes e gravítacionais, e a equação acima (2.34) pode ser 

escrita corno 

(2.35) 

Assim. utilizando-se do trabalho de \\'E~\ e e substituindo a ex-

pressão para a perda de carga: o coeficiente de atrito entre c..s fases fica 

(2.36) 

onde 

dp = diâmetro das partículas 

CD = coeficiente de arraste para uma partícula isolada. GIDASPOW escolheu a cor

relação de ROWE [49] dependente do número de Reynolds (Rep) para este coeficiente 

CD = 0.44 

24 ( Q c<•) CD = -R 1 + O.l5Rep=· 
ep 

, para Rep 2': 1000 (2.37) 

, para Rep < 1000 . (2.38) 
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Por fim, considerando o número de Reynolds nestas equações como 

ép9 (v9 - vp) dp 
Rep = , (2.39) 

J.'G 

daí a função que expressa o efeito da população de partículas, ou seja, a correção da 

lei de Stokes para a queda livre de uma partícula isolada, admite a forma 

/(é) = é-265. (2.40) 

A estimativa, nestes modelos, dos ef~itos de atrito com a parede (tensores 

cisalhantes) é feita via definição do fator de atrito de Fanning. 

Tensor Cisalhante entre a parede e o gás: 

rwc 

onde 

ép9v;fwG 

2 

TwG tensor cisalhante entre a parede do reator e o agente de arraste 

E: = porosidade do sistema 

p9 - massa específica do gás 

v9 velocidade ascendente do gás 

fwG =fator de atrito entre a parede e o gás. 

onde 

Tensor Cisa1hante entre a parede e o xisto: 

rwx 
(1- é) p,v;Jwx 

2 

(2.41) 

(2.42) 

Ttrx = tensor cisaibante entre a parede do reator e as partículas sólidas (xisto) 

Px - massa específica do 

Vz - velocidade ascendente do xisto 

fw x = fator de atrito entre a parede e as partículas sólidas. 

Para estimar os fatores de atrito, GIDASPOW utiliza as equações de Hagen

Poiseuille (equação 3.34), para o regime laminar, e de Blausius (equação 3.35) para o 

turbulento. 

A preocupação central do trabalho de STEMERDLJ\TG l54j é com a queda 

de pressão em "risers" do craqueamento catalítico. O autor observa que a queda de 

pressão é maior na região inicial e é proporcional à vazão de sólidos quando a vazão de 

gás é constante. Mantendo a vazão de sólidos constante existe um ponto de mínimo 
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na queda de pressão ao variar a vazão de gás. O tratamento da fluidodinãmica neste 

estudo envolve o balanço de quantidade de movimento no sistema de escoamento de 

duas fases dispersas, similar ao tratamento dado por GIDASPOW, somente acrescen

tando os termos do gradiente da transferência de momentum turbulenta na direção 

axial e o das flutuações turbulentas da velocidade relativa dos sólidos. 

2.4 Análise do Processo Térmico 

Com a finalidade de poder avaliar os diversos mecanismos de troca de calor que ocor

rem no sistema a modelar, é importante discorrer sobre experiências e conclusões de 

pesquisas correlatas. Dessa forma, separa-se o assunto de acordo com a natureza do 

mecamsmo. 

Segundo BUDDE et alii [9] o estudo do processo térmico nos sistemas par

ticulados, deve envolver as trocas de calor por: 

- convecção entre gás e partícula; 

- convecção entre a parede do recipiente e a suspensão escoando; 

- radiação entre a parede do recipiente e a partícula; 

- condução dentro das partículas: 

- condução pelas paredes do reator. 

A questão da condução intra-partícula, em alguns casos não necessita ser 

abordada, já que é plausível considerar que a condutívidade térmica é suficientemente 

grande e o diâmetro da partícula pequeno para serem desprezados os gradientes radiais 

de temperatura na particula (núrnero de Biot pequeno) 

2A.l Interação Térmica Entre G e 

A quantidade de calor transferida ( qax) por convecção, do gás para os sólidos contidos 

num volume diferencial do reator de altura dz, é determinada também pela área de 

troca térmica das partículas ( Ax). Além disso é função das condições de transferência, 

que são representadas pelo coeficiente de película (hcx), que é proporcional à velo

cidade relativa entre as duas fases (gás e partícula). Por fim, a força propulsora da 

troca de calor é o gradiente Ó'c temperatura entre o gás (T9 ) e a superfície da partícula 

(Tx)· Assim 

(2.43) 
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onde 

(}Gx = taxa de transferência de calor entre gás e xisto 

1 ~ paj{_ v 

hax = coeficiente de transferência de calor por convecção entre o gás e o xisto 

T, = temperatura do xisto 

Ax = área das partículas. 

O coeficiente de transferência de calor (hax) é usualmente encontrado via 

correlações empíricas que utilizam relações entre números adimensionais, assim 

• haxdp 
Ivu= k =f(Re,Pr, ... ) 

onde 

Nu =número de Nusselt 

Re = número de Reynolds 

Pr = número de Prandtl 

dp = diâmetro da partícula 

k = condutividade térmica do gás. 

(2.44) 

No tratamento seguido por BUDDE [9], considera-se que o fato da porosi

dade ser próxima a 1 (sistema bastante diluído) permite considerar a troca de calor 

entre gás e partícula individualmente. Para este caso, encontra-se na literatura grande 

número de correlações cobrindo as mais diversas faixas para o número de Reynolds. 

A tabela 2.1 contém algumas dessas relações para partículas esféricas em um meio 

infinito /9]. 
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Tabela 2.1: Correlações para o coeficiente de transferência de calor para partículas 

num meio infinito 

Equações 2 : validade 

Nu= 2 + 0.4 Re0
·
5 Re = 1. .. 200 

Nu = 0.55 Re0 ·5 Re = 200 ... 7000 

Nu = 0.62 Re0
·
5 Re = 130 ... 3ü00 

Nu = 0.54 Re0 ·5 Re = 200 ... 3000 

Nu= 2 + 0.16 Re0
·
57 Re = 0 ... 2000 

Nu= 2 + 0.6 Re0
·5 Pr033 Re = 0 ... 200 

Nu = 2 + 0.552 Re0 ·
5 Pr0

·33 

Nu= 0.33 Re06 R e= 200 ... 150000 

Nu= 0.118 Re0 ·75 Pr0·33 Re = 600 ... 430 

Nu= 0.37 Re0 ·
6 Pr033 

R e - 20 ... 150000, 

r:;_ 

Nu= 2 Esfera, meio estacionário 

Nu= 2 + 1.3 Pr015 Nu= 8 ... 40, 

-t·0.56 Pr0 31 Re0·5 Pr = 0.7 ... 380 

Re = 1 ... 100 

Nas equações da tabela 2.1 

hdp 

l{c 

Re = Pg (t·9 - v,) dp 

f.iG 

Pr = Cp!1G 

KG 

zk = 0.66 ~ o. 79Pr 
1-,- Pr Pr16 (2.4Pr) 

autores eq. n!'.; 

Chukhanov 2.45 

Chukhanov 2.46 

V orobev et ali i 2.47 

V orobev et a/ii 2.48 

V orobev et a/ii 2.49 

Brotz 2.50 

Ruhle 2.51 

Ruhle 2.52 

Chevalier et alii 2.53 

2.54 

Rudenberg 2.55 

Kramers 2.56 

Brauer e N ewes 2.57 

(2.60) 

(2.61) 

Das equações da tabela 2.1, o autor i9J indica as equações que dão melhores 

resultados, dando especial ênfase ao fato das altas temperaturas envolvidas no processo 

2retirado das referências 19] e !55] 
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por ele estudado. Para número de Reynolds entre O e 200 usa-se a equação 2.45; entre 

200 e 600 a equação 2.46 e na região entre 600 e 4300 a equação 2.53. 

Na mesma tabela, as equações de 2.55 a 2.57 foram extraídas do trabalho 

de TORREZAN Í55] e são aplicáveis somente à esfera num meio infinito. 

Em muitos casos, repara-se que a concentração de partículas é uma variável 

fundamental na determinação dos coeficientes de troca de calor e por isso devem, 

de alguma forma, figurar na correlação. Dessa forma TORREZAN [55) relaciona as 

equações que usam a concentração de partícu'la (Pv) ou a utilizam na especificação 

da faixa de aplicação. Estas expressões estão reproduzidas na tabela 2.2, que inclui 

a equação desenvolvida [55] através de dados experimentais com esferas de vidro de 

diâmetro desde 0,24 =a 1,70 =(equação 2.65). 

Tabela 2.2: Correlações para o coeficiente de transferência envolvendo a influência da 

concentração 

Equações 3
: 

l·lu = 0.186 Re0
·
82 

Kas equaçôes da tabela 2.2 

validade 

e-30 ... 480, 

. < 3.5 -w-• 
e< :no, 

(:], < 2.3 . w-s 
Re - 180 ... 1800, 

(:], = 0.00025 ... 0.05 
Re = 20 ... 790, 

6. = o.ooo23 .. . w-2 

f3v = (1- s) 
s 

autores eq. nQ: 

Gorbi.s 2.62 

Chukhanov 2.63 

Bandrowskz e 
2.64 

K aczmarzuk 

Torrezan et a/ii 2.65 

(2.66) 

2.4.2 Interações Térmicas Entre a Parede do Duto e a .l\1is
tura de Gás e Partícula 

É de interesse avaliar a quantidade de calor que passa pelas paredes do reator. Na 

literatura encontram-se vários estudos onde a transferência por convecção entre a 

parede e o fluido ( q5u sP) é abordada. Devido a baixa temperatura envolvida na 

3retirado da referência j55] 
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maioria dos trabalhos experimentais destes pesquisadores, não houve a preocupação 

de se considerar os efeitos da radiação entre a parede e as partículas (qRxR)· 

Existe uma larga variedade de aplicações industriais onde as taxas de trans

ferência de calor envolvidas são de grande importância. Para aproveitar o aumento 

no coeficiente de troca, devido a presença das partículas além da maior capacidade 

calorífica da mistura, muitos processos têm procurado utilizar a transferência de calor 

entre dutos e misturas gás-sólido. Exemplos importantes são alguns tipos de geradores 

de vapor e trocadores de calor na indústria quí~ica e nuclear [5). 

Algumas revisões criteriosas sobre este assunto têm procurado enfocar prin

cipalmente a influência da concent; c:.ção de partículas sobre o coeficiente de troca 

(hsusp)· O trabalho de JEPSON [32] é realizado a baixas temperaturas, quando a 

radiação não é considerada, e a análise de outros parâmetros é executada por meio de 

um aparato simples. 

A expressão para a taxa de transferência de calor é idêntica àquela do gás 

isolado 

onde 

q,u,p = taxa de transferência de calor 

h,usp = coeficiente de película para o sistema suspensão-parede 

AR = área da troca térmica 

Tw = temperatura da parede interna do reator 

T9 = temperatura do gás de arraste. 

Repara-se que a dos sólidos 

c o coeficiente de troca para o 

(2.67) 

isolada-

mente. Outro fato a ser observado é que na equação 2.67 toma-se a temperatura do 

gás (Tg)· Porém existem casos onde uma temperatura média entre a do gás e a das 

partículas é usada. 

Uma correlação para hsusp, baseada em princípios de similaridade, foi pro

posto por SADEK para baixa concentração de sólidos [50] 

(2.68) 

onde 

h0 = coeficiente de película para o fluxo isento de partículas 
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n = número médio de partículas por unidade de volume do gás 

dp = diâmetro das partículas 

D1 = diâmetro do duto. 

Utilizando o conceito de n e da porosidade (e:) e admitindo partícula esférica, 

a expressão torna-se 

h [D (1- e:)]u
9 

;;:p = 1 + 0.432 I dp · (2.69) 

Em seu traball .;, BUDDE [9] também utiliza a diferença de temperatura 

entre a parede e o gás como força propulsora da transferência de calor, mas descon

sidera a influência do material sólido na intensidade da transmissão de calor entre a 

parede e a suspensão, devido ao pouco conhecimento do assunto. Neste caso, para 

altas temperaturas, aplicam-se as equações de DUSCHIN (citado por [9]) (equações 

2.70 e 2.71), e a influência dos sólidos é considerada no modelo para a radiação entre 

o duto e a partícula. 

(T)o.ll 
Sta = 0.332Pr (;0 6 Re(;0 5 T; , para Rea :S: 2300 (2.70) 

, para Rea > 2300 , (2.71) 

onde 

Sta = número de Stanton = h._". 
PgC1,9 1:u 

Rea = número adimensional de Reynolds para o gás = p,v,D, 
Jlr; 

Pra = número adimensional de Prandtl para o gás de arraste = c,,Pco 
kt; 

p9 = massa específica do gás 

= velocidade escoan1ent.o do gás 

f.lG = viscosidade do gás 

Cp, = calor específico do gás de arraste a pressão constante. 

FARBAR e MORLEY [20] também preocuparam-se em encontrar uma cor

relação para o h,,_w Seus experimentos foram direcionados mais especificamente para 

o catalizador sílica-alumina e ar. A temperatura do gás para o experimento gira em 

torno de 76° F a 100° F; e a temperatura da parede não passa de 180° F. O resultado de 

seu estudo é uma correlação do número de l'\usselt em função do número de Reynolds 

e da razão de alimentação entre sólido e gás. 

Nu- O 14Re0
·
6 ~ (

G )0.45 
- . c Ga ' (2. 72) 
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onde 

G 5 vazão mássica dos sólidos 

GG - vazão mássica do gás. 

Paa 
-----C; 

20 

Suspensões com pérolas de vidro e de grafite em ar foram utilizadas por 

WILKINSOJ'> e NORMAN !62]. Os resultados experimentais de h,u,r foram compa

rados com o coeficiente para gás sozinho, e os valores foram comparados com diversas 

outras correlações pesquisadas pelo autor. 

Como foi visto, correlações para coeficientes globais existem em grande quan

tidade, mas DEPEW e FARBAR !15] estabelecem uma equação para o número de 

Nusselt local também em função do valor encontrado para o ar individualmente. 

Com raras excessões, os artigos que tratam do assunto não abordam a 

influência da radiação existente entre o duto e o meio particulado. É o caso de 

BOOTHROYD e} AQUE [8], que realizaram testes com partículas de zinco em dutos 

de vários diâmetros e cobrindo larga escala de razões de alimentação e números de 

Reynolds. A temperatura de parede utilizada nos experimentos é de, no máximo, 

250 o F, enquanto que a temperatura da mistura gira em torno de 80 ° F. Neste estudo 

utiliza-se a temperatura média da suspensão para a determinação do número de !\us-

seh experimentaL A performance do equipamento é confirmada 

testes com ar~ comparados com a correlação respectiva 

-verificarn-se cons]derávels diferenças ao confrontar o:; dados corr; o;' ap;e-

por nutro< ;:;.utore::. 

COD10- por 

e a aglon1eração de partículas~ afirroa-sc que a 

proveniente da parede deve ser n1elhor estudada e reaYaliada. As con,::lusôes rna;s 

importantes desse trabalho são [8]: a) a presença de sólidos no escoamento do gás 

pode aumentar ou diminuir o coeficiente de troca de calor, dependendo do valor para 

o parâmetro ( Pd,~R; ) ; b) os resultados obtidos deixam claro que os sólidos interferem 
Pz. r e 

substancialmente no mecanismo de geração da turbulência do escoamento; c) a ob-

servação de um valor de mínimo para e'';.;~:,-p) quando a baixos valores da razão de 

alimentação é um dado importante na análise dos resultados, já que existe um mínimo 

similar para a razão entre os fatores de atrito; d) para valores mais altos da razão 
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de alimentação, a presença de sólidos irá causar um aumento relativo muito maior na 

queda de pressão do que no coeficiente de troca térmica; e) a radiação proveniente da 

parede pode contribuir significativamente para transferência de calor no escoamento 

de suspensões, mas a magnitude deste efeito ainda é imprecisa. 

Formulação mais complexa para definir o problema pode ser encontrada 

no trabalho de AZAD e MODEST [5] que é relativamente recente (1981), incorpo

rando a influência tanto da convecção como da radiação ao transporte pneumático de 

' partículas por meio .de um modelo bidimensional (axial e radial). Considera-se o meio 

como multifásico, com dispersão anisotrópica de partículas que absorvem e emitem 

quando circundadas por uma parede aquecida ou resfriada a uma temperatura cons

tante. Alega o autor que as partículas influenciam na transmissão de calor por causar 

distúrbios na estrutura do escoamento turbulento ou laminar. Ressalta ainda que, nas 

altas temperaturas, a interação da energia radiante com o meio particulado é impor

tante, ao ponto de aumentar profundamente a transferência global de calor devido 

à alta absortividade da suspensão de partículas finas. Acompanham, neste trabalho, 
R 

vários gráficos demonstrando a participação da radiação no calor total transferido (?F) 

onde qT = qR + q0 . De modo genérico, observam-se casos onde essa participação é de 

20 , podendo, em certas condições, aproximar-se de 100 

Destaca-se, ainda. uma das conclusões deste artigo [5], que afirma haver uma 

razao de alimentação de sólidos ótima, para uma dada situação de fluxo, na qual as 

Taxas de transferência de calor sâo máximas. Assim. aumentando a quantidade de 

sólidos. aun1enta 1 ambé1:n a espessura ótica da mistura :resultando o ponto máximo 

T'ara a taxa 

a radiação no inter} ar do reator~ existem outros como o Oct 

a.lii [18] que equaciona o problema considerando o g~;;;; como participante. Em outro 

trabalho SAl'íDHU e HASHEMI [51] utilizam a seguinte expressão para representar o 

fluxo líquido dê energia térmica radiante da superfície interior do duto para a superfície 

da partícula 

(2.74) 

onde 

qR = fiuxo de calor, (kJ/m3s) 

F = fator de forma para a troca de calor por radiação entre a partícula e a parede do 

duto 



Qap.2 - Revisão Bibliográfica 

<x = emissividade das partículas 

o = constante de Stefan-Boltzman = 5.677 · w-n (kJ /m2 sK4
) 

Tw = temperatura da parede do duto; no experimento é da ordem de 1283 K 

Tp = temperatura local da partícula; no início é de aproximadamente 573 K. 

Uma expresão muito parecida é proposta por BUDDE et alii /9], que consi

dera um duto cilíndrico com um número pequeno de partículas cilíndricas distribuídas 

na seção transversal. O gás é admitido como não participante 

onde 

Ap = área de troca das partículas 

<w p = emissividade média entre parede e partícula, calculado como 

onde 

<x = emissividade da partícula 

Aw = área de troca do tubo 

Ew = emíssiYidade do tubo. 

2.4.3 Condução térmica no Interior das Partículas 

(2. 75) 

(2.76) 

A abordagem deste assunto é encontrada em alguns trabalhos (!9] e [51]), mas em 

geral considera-se que este processo de transferência não tem grande influência. Assim, 

A e 5 ~ err1 seus respectivos trabalhos 

preferem supor que a condutlv]daàe terTmcc das partículas é suficientemente alta para 

negíigenciar a Yariação radial da temperatura dentro da partícula, ou seja um baixo 

valor do número de Biot. 

2.4.4 Interações térmicas entre o gás de aquecimento, pas
sando por um ânulo, e as paredes interna e externa 
desse ânu]o 

Os coeficientes de película para a parede externa e interna do ânulo podem ser deter

minados pela equação de Sieder e Tate 129] para o escoamento laminar e a equação 
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de Ditus-Boelter para o turbulento [29]. A influência da região de entrada, sobre os 

coeficientes de película também deve ser levada em consideração !37]. 

A questão da radiação externa ao reator pode ser abordada, conforme 

MIKHEYEV \40], tratando o gás como participante. A capacidade de emitir e absorver 

energia radiante dos gases é bastante variável. Em gases mono e diatômicos como 

nitrogênio (N2), oxigênio (02) e hidrogênio (H2) essa capacidade é insignificante, e 

estes gases podem ser considerados como transparentes à radiação. Alguns gases 
I 

poliatômicos, em particular o dióxido de carbono (C02), o vapor d'água (H20), o 

dióxido de enxofre (502) e a amônia (N H 3 ), possuem um poder ernissivo e de absorção 

consideráveis. 

Os gases comportam-se distintamente dos sólidos frente à radiação. Os 

sólidos emitem e absorvem energia térmica nos comprimentos de onda que vão de 

zero até um valor infinito. Já os gases, só o fazem dentro de faixas definidas de va

lores de comprimento de onda, comportando-se como transparentes para ondas não 

pertencentes a essas faixas. Outra diferença é que nos sólidos a emissão e absorção 

ocorrem pela sua superfície, enquanto que no gás ocorrem sobre todo volume. 

Para quantificar estes efeitos, uma análise de dados obtidos diretamente da 

radiação total do gás mostra que, para o dióxido de carbono a radiação é proporcional 

a T 3
·
5 e pa.ra vapor de água a T 3

. As equações obtidas então para o poder emissivo 

do gás carbônico e do vapor de água são 

' 1 f<; () 

. T )3_,, 
Eco, = 3.5(pl) •" ( -'(; 

.10u. 

onde 

Eco, = poder emissivo do gás carbônico em ( !~~~) 

EH,o = poder emissivo do vapor de água em (!;"~) 

p = pressão parcial do gás ( atm) 

I = comprimento médio do feixe (m) 

Ta = temperatura do;.;,; (K). 

( ? ~~) _..ti 

(2. 

A emissividade do gás pode ser definida corno a razão entre a taxa de trans

ferência do gás e a taxa equivalente do corpo negro na temperatura do gás. Assim, 
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tem-se 

onde 

Ec = emissividade do gás 

E c 
<c= E , 

n 

Ec = poder emissivo de um gás qualquer 

En = poder emissivo do corpo negro. 

(2. 79) 

Quando o dióxido de carbono e o vap,or de água estão presentes, a emissiví

dade da mistura será 

EG = Eco, + fJEH2 0 - i:.EG , 

onde 

Eco, = emissividade do dióxido de carbono 

EH,o = emissividade do vapor de água 

fJ = fator de correção para a emissividade do vapor 

L:. E c = correção para o efeito de mistura. 

(2.80) 

Esta equação indica que a radiação total da mistura é um pouco menor que a 

soma pura e simples das radiações calculadas separadamente. Isto é devido ao fato das 

bandas de radiação e absorção do co2 e do vapor de água coincidirem parcialmente. 

Consequentemente, a radiçâo emitida pelo C02 é absorvida, em parte, pelo vapor e 

vice-versa. 

Os valores de tco':l~ f.H 2 o, f3 e .6_Et~' podem ser lidos em gráficos conJo os 

apresentados em várias fontes 291,;37] e !40 .. A troca de calor pela radiação entre o 

gás e a superficle que o en-vohe pode ser cakulada por :-10' 

I. 1'' cp4 1 o _c c 9 ~ o..c_j_ '!"'i 
L ' j 

onde 

Ew = emissividade efetiva na superfície 

Ec = emissividade do gás, calculada conforme equação 2.80 

Tw = temperatura da superfície 

a = constante de Stefan-Boltzmann 

oc = absortivídade do gás, calculada de forma similar a Ec 

-. ' .bl) 

(2.82) 
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onde 
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_ E. (IL)o.s5 
D:.co2 - co2 Tw 

Eéo, é lido no mesmo gráfico que o Eco, só que usando-se a temperatura Tw 

o.H,o = /3EÍ-f2 o 

EÍ-f2o é lido no mesmo gráfico que o EH,o, utilizando a temperatura Tw 

!J.o.G = correção para o efeito de mistura, pode ser considerado igual a !J.EG-

0 comprimento médio de feixe (!) para uma configuração geométrica qual

quer pode ser calculada como 
v 

l = 3.6 s ' (2.83) 

onde 

V = volume do gás 

S = área da superfície que envolve o volume V. 

2.4.5 Interações Térmicas entre Superfícies Aquecidas e o Ar 
Ambiente 

A previsão da quantidade de calor que é perdida para o ambiente, no caso em que 

uma superfície aquecida está sujeita às condições atmosféricas, deverá envolver diversos 

fatores. 

Pelo fato do ar ser aquecido ao entrar em contato com a superfície quente, 

cna-se um movimento Yertical do fluido devjdo à diferença provocada na densidade, 

Desta forma é que surgem as correntes de convecção nat-:.;ra1 [29j: que irão influir na 

quantidade de calor transferida. 

Encontra-se na uma expn:~ssao que 

ferido por convecçao natura] para o caso de cilindros verticais no regnne lamin2.r 

(104 < Gr Pr < 109
) 

_ 
0 

.LW- oo ' 

(
"' T )11• 

hcn - 1.4~ L 

onde 

A = área de troca térmica 

Tw = temperatura da parede 

T = = temperatura ambiente 

(2.84) 

(2.85) 
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hcr. =coeficiente de transferência de calor em ( m:"•c) 
L = dimensão característica (m). 
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A expressão acima (2.85) para o coeficiente de transferência é uma equação 

simplificada para o ar. 

No caso da superfície estar sobre a ação de correntes de vento, espera-se 

que a perda de calor seja maior. Assim para avaliar este efeito, equações como as 

encontradas por ECKERT e DRAKE [29] ou CHURCHIL e BERNSTEIN [29] podem 

ser utilizadas. Entretanto, correlações dos dados experimentais para gases obtidas por 

HILPERT [29] calculam os coeficientes médios de acordo com a expressão 

Nu= C· ( u:~Pg) n Pr:P , 
onde as constantes C e n a serem usadas estão na tabela 2.3. 

Tabela 2.3: Tabela com as constantes da equação 2.86 

Rea li C n 

0.4-4 li 0.989 ! 0.33 
'I 4-40 1/ 0.911 I 0.385 

40-4000 11 0.683 ! 0.466 
I! 

4ooo-4oooo li 0.193 1 o.618 
I ' 

40000-400000 1: 0.0266 I 0.805 
' 

Outras fontes suaberem expressões como 116' 
• I 

U 00 =velocidade do ventu em (km/h) -16~: ou como 

(2.86) 

(2.88) 

sendo W co a velocidade do vento em (m/s). Para usar esta correlação a velocidade 

não deve ser superior a 5 mjs. 

2.5 Métodos Numéricos 

Muitos problemas na área da Engenharia Química que envolvem a formulação de mo

delos matemáticos podem ser resolvidos através de um conjunto de equações diferen

ciais ordinárias que de modo geral são não-lineares. Na maioria dos casos, as situações 
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encontradas na prática tornam as soluções analíticas desse conjunto de equações di

ferenciai~ laboriosas e complicadas. Daí, a necessidade de se estudar e aplicar os 

métodos numéricos [39]. 

Quanto às equações diferenciais ordinárias, pode-se distinguir dois tipos 

de problemas, de acordo com DAVIS [14]: Problemas de Valor Inicial (PVI) onde 

as condições impostas são de 1" espécie e localizadas no mesmo extremo de inte

gração; e Problemas de Valor de Contorno (PVC) onde as condições podem ser mistas 

( 1" , 2" e 3" espécies) e localizadas em qualq~er extremo. 

Os métodos para solução de um PVI podem ser classificados corno explícitos 

e implícitos. Os métodos explícitos, também conhecidos como métodos de Runge

Kutta, baseiam-se nas expansões da função em série de Taylor satisfazendo a tan

tos membros quantos forem desejados, indicando a ordem do método. Os métodos 

implícitos por sua vez, são denominados como Preditor-Corretor [14]. 

Análises da estabilidade dos métodos explícitos mostram que nas reg•oes 

com acentuados gradientes ocorrem oscilações que podem ser divergentes em relação 

ao resultado analítico [39]. Nestes casos, o método implícito é mais indicado. 

O método de prediçã.o e correção consiste basicamente em estimar um valor 

para a funçã.o no final do intervalo de integraçã.o, e depois utiliza-se uma fórmula mais 

apurada para corrigir este Yalor em aproximações sucessivas i39'. 

Método dos 

Consiste em escolher uma função tentativa como solução da equação dife

rencial (21:. Portanto, seja a equação 

' ... ) 

com 

(0 :S: x :S: 1) 

Escolhendo-se uma função tentativa y1 

diferencial, temos 

f i , I! ) 
\X ' Yt ' Yt ' Yt ' ... 

onde R(x) representa o residual 4 • 

o ' 

(2.90) 

g(x) e substituindo na equação 

R(x) (2.91) 

4 o residual pode ser interpretado como uma medida do resultado da aproximação 



Pela integração com a função peso, obtém-se 

fo1 

[W(x) f(x, y, , y;, y;', ... )] dx = f W(x) R(x) dx , (2.92) 

onde, 

W(x) ---+ função peso, definida como ortogonal ao resíduo. 

Como o produto escalar de vetores ortogonais é nulo, 

t W(x) R(x) dx = O lo • (2.93) 

e 

f f(x , Yt , Y; , y;', ... ) dx = O . (2.94) 

O critério de escolha da função peso é que define o tipo do método [21]. Por 

exemplo, se 

• W ( x) = 8 (delta de Dirac), tem-se o método da colocação, e 

• W(x) = (xk-+ 1
- xk) tem-se o método de Galerkin. 

Para o caso da colocação ortogonal pode-se escolher a função tentativa. Para 

resolver as equações diferenciais deste trabalho utiliza-se a série de polinômios de 

Hermite, para simplificar a aplicação do método da colocação ortogonal em elementos 

finitos. 

Colocação Ortogonal em Elementos Finitos [21,12,57,58' 

Este método consiste em dividir o intervalo de interesse em subdomínios~ 

que sao os elernento~: <=tos ouais ser tentativa em pontos 

ados (chamados de pontos de colocaçâo). A fi;;ura 2.1 a 

do intervalo. ~A:.._s funções tentativa escolhidas são polinômios de Hermite e cada varlável 

possui uma função própria, existindo para cada elemento um conjunto de constantes 

do polinômio. O objetivo é representar o valor de cada variável dependente de acordo 

com a posição (variável independente), ou seja, para um elemento k qualquer 

4 

Yt = 2.:; p;.H;(u) , (2.95) 
i=l 

sendo que p; são os parâmetros que resolvem o problema e H;(u) são funções só da 

variável independente 

(2.96) 
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H 2 (u) = u(l- u) 2h, , 

H3 (u) = u2 (3- 2u) , 

H 4 (u) = u2 (u- l)h, 

29 

(2.97) 

(2.98) 

(2.99) 

- d 0 Fronteira entre os Elementos d 
Co~o e ontorno Conai9ode Contorno 

j:::::: 1;.,-•"'z_::k==.:.l <:;•,-.-+~•,:---'kc:=:oZ_"c'~--;6~.--!,\----+-~-~-+-~•---"k=::cNccE:::~;_.ff 
x=O 

v 
Pontos Internos de Colocação 

j:= número de ordem do ponto de colocação 
k= número de ordem do elemento 

Elemento genérico k: 

hk-----

u1 ::::::O u2 = O.ZlL .. 

'f 

Figura 2.1: I1ustraçào do domínio da variável independente no intervalo de Zi a ZJ no 

método da colocação ortogonal em elementos finitos com dois pontos de colocação por 

elernento e ?\,_EL eJementos totais. 

Deve-se adlrnensionalizar as equações diferenciais na independente, 

o que facilita a localização dos pontos de colocação. ?\o caso em questão, como se trata 

de colocação em elementos finitos, é preciso adimensionalizar primeiro em relação a 

variável independente z do modelo para o intervalo entre z; a Zj, criando a variável x. 

Depois para cada elemento deste intervalo entre Xk e xk+h surgindo a variável u 

Z- Zi 
(2.100) x= 

ZJ- Zi 

hk = Xk+1 - Xk (2.101) 

X- Xk 
(2.102) u= 

hk 
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As representações das funções tentativa para as variáveis dependentes e suas 

derivadas são 

Yt = P1H1 + pzHz + PsHs + P•H• (2.103) 

dy, 1 
dx = hk. (p1A1 + pzAz + PsAs + p.A,) , (2.104) 

onde H1, H2 , H3 e H4 são os valores das equações H;(u) (2.96 a 2.99) no ponto de 

colocação, e 

ass1m 

dH; 
Ai=~ 

du 

A1=6u(u-l) 

A 3 = 6u(l- u) 

A 4 = (3u 2
- 2u)hk 

(2.105) 

(2.106) 

(2.107) 

(2.108) 

(2.109) 

Uma peculiariedade das funções tentativa escolhidas é que quando u=O. 

tem-se que 

e tambén1 para u=1 

Yt lu=O = Pl 

dy, i 
-l =p2 
dx I 

IU:;;;;;Ü 

= P3 

dy,' 
= P4 

pendente e sua derivrtda p:rilneira e:rn cada pcnto 

que a curYa de Yt contrc x seja contínua, para elementos vizinhos tem-se 

(2.110) 

(2.111) 

(2.1 

(2.114) 

(2.115) 

É necessário então descobrir, em cada uma das equações diferenciais do mo

delo, dois parâmetros para cada ponto nodal introduzido. Em problemas de valor 

&Ponto nodal é aquele situado nas fronteiras de um elemento. 
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de contorno, dois desses parâmetros são conhecidos. A figura 2.2 ilustra esquemati

camente o sistema de equações para ser resolvido quando uma equação diferencial é 

discretizada pelo método da colocação ortogonal em elementos finitos usando três ele

mentos. Neste caso, a equação diferencial discretizada e na forma implícita F(x) =O, 

é aplicada nos seis pontos internos de colocação, ou seja em x 2 , x 3 . . • X7. Utili

zando as condições de contorno, formam-se oito equações para os oito parâmetros (p;) 

a serem encontrados. 

P1 o 

o 

o 

o 

p;, o 

F(xs) Pc o 

F(x;) P7 o 

o 
/ 

/ 
/ 

Figura 2.2: Ilustração da estrutura matricial para a colocação ortogonal em elemen

tos finitos, usando polinômios de Hermite cúbicos, de uma equação diferencial (uma 

variável dependente) com três elementos 

Resolução de Sistemas de Equações Algébricas Não-Lineares 

Para solucionar sistemas de equações do tipo da figura 2.2, existem alguns 

métodos numéricos já consagrados como o método de Nev.rton estendido [21,31,41] e 

o método de Broyden [61,41 ]. Na verdade o segundo método é uma modificação do 
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pnme1ro, onde existe a vantagem de calcular o Jacobiano apenas para a estimativa 

inicial. 

Inversão de Matrizes 

O método utilizado para inverter matrizes foi o método da eliminação /44,52]. 

A simplicidade das operações realizadas por este método permitem algumas adaptações 

para adequar o método à sua utilização. 

2.6 Simulação pelo 1\1odelo Simplificado 

Um modelo simplificado, composto basicamente de equações diferenciais para o ba

lanço de energia e para a cinética foi elaborado por MARTIGNONI ei alii !34]. A 

questão da fiuidodinãmica foi resolvida pelas equações de Yang /63] (equações 2.17 a 

2.21 ). 

Para o balanço de energia. entre a superfície interna do reator e a mistura 

gás-sólido 134] 
~ ' ' 

Para o balanço de energia no xisto: 

Para o balanço de e:nerg;a_ no gás de co:::nbustão: 

dTc 
- 9RXR 

Nas equações acima 

mw,-,b = vazão mássica do gás de aquecimento 

q,u.•p = taxa de transferência de calor para a mistura gás-sólido 

qax = taxa de transferência de calor entre gás e xisto 

(2.116) 

'. -)· 1 I 

1 

(2.120) 

(2.121) 



qamh = taxa de transferência de calor para o ambiente 

'3 ---------"----p~.g. L' 

qRxR = taxa de transferência de calor por radiação entre a parede do reator e o xisto 

A =- 1rDi 
4 

z = dimensão axial 

Y = teor de orgânicos 

Cp, = calor específico do xisto 

Px = massa específica do xisto 

Tx = temperatura do xisto 

Vx = velocidade do xisto 

L:. H, = calor de reação 

X = conversão 

CP, = calor específico do gás de arraste 

Tg = temperatura do gás de arraste 

Pg = massa específica do gás 

c = porosidade do sistema 

Ac = área anular de escoamento dos gases de combustão 

p, = massa específica do gás de combustão 

vc = velocidade de escoarnento do gás de combustão 

CP~ = calor específico do gás de com bustâo 

Te = temperatura do gás de aquecln1ento 

]{1 =constante da taxa para a primeir< reação (B- 1 ) 

coef}cicntes àe troca térmka. 

o 

rada corno atória. 

Posteriormente, :t\IARTIGNONI aprofundou um pouco mais o modelo, ana

lisando algumas opções visando adaptar o processo a uma unidade em escala industrial 

[35]. Seguindo com este objetivo, MARTIGNOI\1 et alii procuram avaliar as possíveis 

características e condições de operação de um forno de pirólise em leito de arraste 136]. 
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MODELAGEM MATEMÁTICA 

O objetivo deste capítulo é demonstrar o modelo matemático elaborado que deve ser 

coerente com o comportamento real do sistema físico de uma forma apropriada aos 

propósitos finais deste trabalho. 

O modelo surge em forma de equações diferenciais provenientes da aplicação 

dos princípios de conservação de massa, de energia e de quantidade de movimento. 

Além disso, existem relações que se referem à reação, propriedades físicas e outras cor

relações para representar os parãmetros empíricos. Assim, estes balanços são aplicados 

em un1 volume de controle ou em uma superfície àe contorno. Equações diferenciais 

serão obtidas se o volume for diferenciaL As equações serão a1gébrícas caso o Yo]urr;e 

conslderado tenha dimensões finitas. 

Depois de testado e aprovado~ o modelo passa a ser usado en1 diversas 

dades. Ern primeiro lugar, é bom corr1eçar testando as estimatiYa.s propneua.oes~ 

para certificar-se de que um pequeno erro em urr1 desles dados irá ocasJon?r urna 

no resJ é 

corn o controle inócuo sobre uma variável operacional que pouco nos 

dos. Desta forma, tem-se o estudo da sensítívidade paramétrica do modelo que será 

abordado mais adiante em outro capítulo. 

Uma outra possibilidade gerada com a execuçao da simulação é a rápida 

verificação das consequências de uma modificação qualquer no processo, o que signi

ficará, em muitas ocasiões, uma economia de recursos. Sugere-se er "cão que, se estas 

tentativas de modificação forem feitas com o objetivo de melhorar a 2rformance" do 

reator, tem-se o estudo de otimização do reator. Com as fases de:_ ri tas concluídas, 

fica mais fácil fazer o "scale-up" do equipamento, ou ainda, é possível desenvolver um 
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processo para torná-lo viável. Estas últimas etapas, ou seja, a otimização e a análise 

do processo não são temas deste trabalho. 

Finalmente, é importante salientar que a existência de dados experimentais 

de uma instalação piloto permite a confrontação com os dados simulados, conferindo 

ao trabalho importante teor prático. 

3.1 Descrição do Sistema Físico 

Até pouco tempo, os finos (material granular de pequeno tamanho) gerados nos siste

mas de redução de tamanho do minério bruto eram descartados, e não tinham nenhum 

tipo de aproveitamento. O equipamento que está sendo simulado é um reator de leito 

de arraste para pirólise dos finos de xisto. Este processo recebe o nome de Plasol 

(Pirólise em leito de arraste de sólidos), para diferenciar do processo Petrosíx, que é 

o principal da Usina de Xisto de São Mateus do Sul. 

O reator consiste em dois tubos concêntricos verticais com 15 metros de 

altura, onde pelo tubo interior escoa o xisto pelo efeito do arraste do gás propulsor 

(transporte pneumático). O tubo interior é de aço inox e tem diâmetro de três polega

das. O gás utilizado na simulação e na planta foi o próprio gás produzido na reação, 

denominado como gás de reciclo. A figura 3.1 ilustra esquematicamente o reator de 

pirólise. 

espaço anular escoa o gás de aquecimento produzido por urr1 queirnador 

de óleo localiza.do na base do reator, caracterizando as correntes paralelas de xisto e 

de aquec1rne:n1o. O tu externo z' de concreto refratário. }!!._ espessura da 

é para prPver u:rn 

é de 19 em e o exi erno de 45 crn. Porérn 2;., onde está o reator 

paredes laterais, estando sujeito a ação de agentes externos como chuva, insolação, 

vento dentre outros, o que dificulta ainda mais o tratamento matemático das perdas 

de calor para o ambiente. 
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I 

T w.-1120 
I 

T w.-900 
I 

T w.-720 
I 

Tw.-500 
I 

/ 

.----- Gás + Óleo 

Gás de aquec. 

f----Tcf 
1---:+--"'T- T w R -1460 

Ciclones 

Xisto retortado 

f--17'-""7'9--- T w R -1160 

f--!7'-rl-- T w R -567 

f-....f.'-,L+--- T w R -448 

1-! -f,,L/74------- T WR -392 

I / 

~isto cru ,~~ 1-1 -+~~1-;/2~4-· - T wR -129 
t T -3"''------l(' ' I / -- I j /-

---~~=::!-- f{ \1"'' 
L_ ___ j i ~ 

I I ~-
~~ 

Sistema de alimentação 

--------~ T 

Queimador 

04 = 45.72 

L Gás de arraste 

Xisto+ gás 

Tubo reator 
D3 = 16.83 

D2-ext 
D1-int 

Gás aquec. I 
Tubo refratário 7.79 

8.89 

Figura 3.1: Desenho esquemático do Sistema Físico- cotas e diâmetros em em 
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A planta piloto existente nas instalações da Usina de Xisto da Petrobrás -

SIX em São Mateus do Sul, onde foram obtidos os dados experimentais, está projetada 

para 500 kg/h de xisto. A unidade é composta do sistema de alimentação, do reator, do 

sistema de aquecimento do reator, do sistema de condensação e coleta de produtos, do 

sistema de desempoeiramento e coleta de pó, dos sistemas de medição e de controle e 

dos sistemas de recuperação de calor. Porém a preocupação deste trabalho restringe-se 

somente ao reator. 

Outra complicação enfrentada é com respeito ao fato do xisto entrar no 

reator com um certo grau de umidade. Isto obriga o tratamento matemático da faixa 

de evaporação desta umidade, o que significa um aumento considerável no tempo de 

execução da simulação. 

As hipóteses simplificadoras principais adotadas que tornaram possível a 

formulação do modelo, eliminando termos que, apesar de uma importância menor, 

requisitariam grande esforço e consumo de tempo para serem avaliadas são: 

- Operação em regime permanente; 

- Modelo unidimensional (variações somente no sentido axial); 

- Cinética de primeira ordem para a reação de pirólise; 

- Composição do xisto expressa somente em teor de orgânicos (Querogênio e Betume) 

e matéria inerte; 

- Os produtos formados (gás, óleo e resíduo de carbono) são tratados como uma única 

substância. 

- Considera-se um diâmetro médio para a caracterização das partículas de xisto; 

- Partículas com geometria esférica; 

- Para o cálculo das propriedades físicas, os gases de arraste e de aquecimento são 

considerados como uma mistura ideal de gases ideais; 

- Para simplificar o efeito da umidade no xisto, presume-se que a evaporação da água 

na partícula começa a 100 "C e, enquanto existir água, a temperatura do xisto per

manece constante . 
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3.2 Cinética da Pirólise 

Considera-se que as transformações de natureza química que ocorrem no reator possam 

ser representadas segundo a equação química 

E admitindo o modelo cinético homogêneo de primeira ordem para caracterizar o 

comportamento destas transformações, as equ~ões 2.1, 2.2 e 2.3 já apresentadas no 

capítulo da revisão bibliográfica podem ser utilizadas. Porém, com a definição da 

velocidade instantânea do xisto (vz), as equações se transformam em 

dQ -K1Q 
(3.1) 

dz 
-

Vz 

dE K1Q- K2B 
(3.2) 

dz 
-

Vz 

dP K 2B 
(3.3) 

dz 
-

Vz 

onde 

Q f - d Q • · · ( g de querogênio ) = raçao em massa o uerogemo no XIsto d . t 1. t. d g e XIS o a 1men a o 
- . . ( " de betume ) B = fraçao em massa do Betume no XIsto d · t r t d g e XIS o a 1men a o 

P = fração em massa dos produtos em relação à massa inicial de xisto 

K 1 = constante da taxa para a primeira reação (s- 1 ) 

K 2 =constante da taxa para a segunda reação (s-1) 

As constantes K 1 e K 2 das reações são dependentes da temperatura do xisto 

(Tx) seguindo a lei de Arhenius 

K 1 - 996.04 el -I;;~") 
'7 (-26500) K 2 3.64 · 107 e nT, 

onde 

R = constante para os gases 

Tx = temperatura do xisto. 

Definindo o teor de orgânicos como 

(3.4) 

(3.5) 

(3.6) 
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onde 

morg = vazão mássica equivalente da matéria orgânica no xisto 
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m. = vazão mássica do xisto. E considerando que a matéria orgânica no xisto é 

composta essencialmente por querogênio e betume, e a ainda sabendo que as variáveis 

Q e B são relativas à vazão mássica de xisto alimentada ( m •• ) tem-se: 

morg= (Q + B) m •• 

Y=(Q+B) m •• 

e a conversão dos orgânicos é expressa como 

X= 

onde 

Q0 = fração inicial do Querogênio no xisto 

B 0 = fração inicial do Betume no xisto 

(Qo + Bo)- (Q + B) 
(Qo + Bo) 

P0 = fração inicial dos produtos em relação à massa do xisto 

Y0 = teor inicial de material orgânico ( Querogênio e Betume) no xisto. 

(3.7) 

(3.8) 

(3.9) 

(3.10) 

Como as concentrações so relativas à quantidade inicial de xisto tem-se a 

relação 

Qo+Bo+Po+ln0 =Q+B+P+ln. 

Como a quantidade de material inerte não se altera (In= In0 ) chega-se a 

P-P0 
X=---::-~ 

surgindo daí as expressões 

dY 
dz 

Yo 

y -
Yo(1- X) 
(1- XYo) 

dX 
dz 

Y. (Yo- 1) dX 
0 (1- XY0 )

2 dz 

(3.11) 

(3.12) 

(3.13) 

(3.14) 

(3.15) 
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É muito mais interessante saber a conversão em cada ponto, do que avaliar a 

concentração de produto formado. Assim substituindo em 3.3 a equação 3.14, obtém-

se 

dz Yovz 
(3.16) 

A cinética fornece então, ao modelo final, três equações 3.1, 3.2 e 3.16; que 

possuem como incógnitas as variáveis Q, B, X, Vz e T •. 

A escolha deste modelo cinético justilica-se porque apesar de sua simplici

dade, fornece resultados confiáveis. Além disso, para usar modelos mais complexos 

necessita-se do levantamento de um número considerável de dados ; o que neste mo

mento não é viável. 

3.3 Balanços de Massa 

A modelagem matemática adotada segue o modelo de duas fases, ou seja, os balanços 

de conservação são efetuados considerando o fluído e as partículas separadamente. 

Admite-se um elemento diferencial cilíndrico com base de diâmetro D 1 e altura dz, 

cujo volume é igual a 

(3.17) 

onde D 1 = diâmetro interno do reator. 

Por este elemento, passa no sentido ascendente uma suspensão de sólidos 

arrastada por um gás. Perto da base, onde o xisto sofre secagem, e a partir de certo 

ponto, onde começa a pirólise são liberados produtos gasosos que irão compor a fase 

fluida. Desta maneira, a composição do gás de arraste também varia de acordo com a 

posição no reator. 

Consideram-se desprezíveis as variações nas propriedades no sentido radial, 

e os balanços mássicos são: 

a) para os sólidos 

_d_m_· _. - d mwg 

dz dz 
(3.18) 

b) para o gás de arraste 

d mg d Tnorg d Tnumi 
--+ + =0 

dz dz dz 
(3.19) 
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onde 

mumi = é a vazão mássica da umidade contida no xisto 

m9 = é a vazão mássica do gás de arraste. 
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A informação que deve ser retirada das equações acima é que a variação da 

vazao mássica de xisto irá depender da umidade desprendida do xisto na região de 

secagem; ou da quantidade de produtos gasosos formada na etapa da pirólise. Idem 

e com efeito contrário para a vazão mássica do gás de arraste. Portanto na região de 
. . . 

evaporação d"'d~m; <·O e d'::;., = O. A reação se inicia quando a temperatura do xisto 

é maior que 100 °C e assim d:;·• < O e d~~m; = O. Portanto na região de secagem, 

a umidade do xisto é uma variável dependente de z, enquanto que a temperatura 

do xisto deixa de variar nesta parte do reator. Este fato pode ser aproveitado no 

programa da simulação para economizar o tamanho das matrizes, mas deste modo é 

obrigatório encontrar a posição exata onde começa e onde termina a secagem. 

As equações 3.18 e 3.19 estão na forma implícita para facilitar o equaciona

mento da resolução numérica do sistema de equações. Para compor as equações que 

fazem parte do modelo, as vazões mássicas nas equações devem ser substituídas pelas 

verdadeiras incógnitas do sistema, como foi feito na cinética. Assim, pode-se escrever 

que 

r.Df 
Ar= -4- ' 

onde 

p9 = massa específica do gás 

v9 = velocidade de escoamento do gás 

Ar = área de escoamento do reator 

é = porosidade 

Px = massa específica do xisto 

<l> = umidade no xisto 

Y = teor de orgânicos 

(3.20) 

(3.21) 

(3.22) 

(3.23) 

(3.24) 
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Vz = velocidade do xisto 

D 1 = diâmetro interno do reator. 
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Portanto, resta apresentar as formas derivadas e desmembradas destas funções 

que deverão ser substituídas nas equações 3.18 e 3.19. Dispensa-se a apresentação das 

equações substituídas por causa do tamanho resultante das expressões sem prejuízo 

da compreensão dos balanços. 

d mg de dvg dpg 
-d- = p9v9 Ar-d + p9 Arc.-d + Are:v9-d . z z z z 

(3.25) 

(3.26) 

(3.27) 

(3.28) 

Desta maneira é possível mostrar quais serão as variáveis do modelo. Nota-se 

pela cinética que as concentrações de querogênio e de betume, a conversão, a tempe

ratura e a velocidade do xisto serão algumas das variáveis dependentes do modelo. 

Nas equações para o balanço de massa surgem ainda a porosidade, a velocidade e 

temperatura do gás, e a pressão no sistema. A pressão e a temperatura do gás não 

aparecem diretamente nas equações, porém, ao avaliar a variação da densidade do gás 

com a altura do reator, através da lei dos gases ideais, incluem-se as duas variáveis 

citadas. A questão das propriedades físicas terá sua discussão em seção posterior, mas 

é oportuno salientar que a densidade do xisto depende das variações da temperatura 

do xisto e do teor de orgânicos na partícula. A fração de orgânicos não é uma incógnita 

do modelo e pode ser expressa em função só da conversão. 

3.4 Balanços da Quantidade de Movimento 

Com a finalidade de conseguir demonstrar o que ocorre em relação à fiuidodinâmica das 

fases, utiliza-se o modelo das duas fases, onde no balanço considera-se as influências 

peculiares a cada uma delas. Anteriormente [34] foi utilizado para suprir esta neces

sidade um conjunto de equações de origem empírica que relacionam a velocidade da 

partícula com as condições locais de certas propriedades. 

Apesar do grande valor prático implícito no uso destas relações, prefere

se realizar o estudo utilizando equações com um fundamento mais teórico. Assim 
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equacionam-se os balanços de conservação na quantidade de movimento para cada 

uma das fases, usando para isso um elemento diferencial cilíndrico fixo e idêntico ao 

dos balanços de massa. Com o auxílio dos trabalhos anteriores de Gidaspow [24] e 

Meier [38] os balanços ficam: 

a) para o gás de arraste 

d (p9 cv;) dp 2p9cv;faJ 
dz +c dz + fJA (v9- v,)+ gp9c + D, =O 

! 

(3.29) 

b) e para os sólidos 

d (Px (1 -c) v;) ( ) dp fJ ( ) ( ) 2Px (1- c) v;fsJ _ 0 dz + 1 -c dz - A v9 -v, + gp, 1 -c + D, - , 

onde 

p
9 

= massa específica do gás 

p. = massa específica do xisto 

v
9 

= velocidade de escoamento do gás 

c = porosidade 

v. = velocidade do xisto 

Z = cota ou altura desde a base do reator 

p = pressao 

fJ A = coeficiente de atrito ente as fases 

f c f = fator de atrito entre gás e parede 

fsf = fator de atrito entre sólidos e parede 

(3.30) 

C D = coeficiente de arraste para urna partícula isolada 

g = aceleração da gravidade 

D 1 = diãrnetro interno do reator. 

Observa-se que a avaliação da variação da quantidade de movimento do gás 

[
d(p,w;)] d . [d(p,(l-<)v;j] I 'd - f. d d d -dz e o x1sto dz evam em cons1 eraçao o e e1to a que a e pressao 

atuante em cada fase [c;J; e (1- c)~], a ação da gravidade [gp9 c] e [gp. (1- c)], e os 

efeitos de atrito. O cálculo da influência do atrito entre gás e partículas [fJA (v9- v.)] 

é estimado aplicando a lei de Darcy. A fricção com as paredes dos dutos em sistemas 

diluídos pode ser avaliada utilizando a expressão de Fanning. Assim, representa-se o 

[
2p,<v

2fefl • J atrito entre o gás e a superfície do reator corno v: · ; e entre as part1cu as e a 

superfície corno [2p.(l;;v;h, ]. 
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O coeficiente de atrito gás-partícula (PA) é estimado pelas equações de WEN 

e YU [60] para a perda de carga em leitos de porosidade acima de 0.81 como 

f.l _ C 3 p9 lv9 -v. I e:( I - e) 
I' A - D 4 dpe2.65 ' (3.31) 

onde 

dp = diâmetro médio das partículas 

Cn = coeficiente de arraste para uma partícula isolada. Seu valor é estimado por 
l 

correlações dependentes do número de Reynolds (Rep) estipuladas por ROWE [49] 

Cn = 0.44 

Cn = ~ (1 + 0.15Re0
·
687

) 
Rep P 

, para Rep 2: 1000 

, para Rep < 1000 , 

(3.32) 

(3.33) 

onde Rep = número adimensional de Reynolds relativo à partícula= p,(v,-v.)dp. 
P.G 

Para o cálculo do coeficiente gás-parede usa-se a fórmula de Poiseulle 

(equação 3.34) na região laminar e Blausius {equação 3.35) para região de transição 

(2100 ~ Rea ~ 100.000). Assim: 

16 
faJ=-

Rea 
, _ 0.0791 
JGf - R 1/4 

e c 

, para Rea ~ 2100 

, para 2100 < Rea ~ 100000 , 

onde Rea = número adimensional de Reynolds para o gás = p,v,D,. 
fiG 

(3.34) 

(3.35) 

O cálculo do coeficiente de atrito partícula-parede é feito através da equação 

de KONNO-SAITO [33] 

Js; = 2.85 · 10_2 JgJJ; . (3.36) 
Vz 

Desta forma, as equações 3.29 e 3.30 na forma implícita e depois de des

membradas as derivadas, constituem mais duas equações para o modelo. 

3.5 Balanços de Energia 

A questão da energia utilizada no processo depende das considerações a respeito das 

regiões do reator. Assim, seria necessário o equacionamento dos balanços para cada 

uma destas. Porém, é possível representar todas as regiões (aquecimento, evaporação 

e pirólise) por um modelo único. Repare-se que quando há evaporação, não há a 

pirólise, porque a T. ainda é baixa o bastante para não promover a reação. Então, 
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o que acontece nas expressões do modelo é a nulificação, por exemplo, na zona de 

pirólise, dos termos da evaporação. 

Primeiramente, apresentam-se os mecanismos principais de transferência de 

calor que foram considerados nos balanços, em seguida mostram-se os balanços de 

energia que irão compor o sistema de equações diferenciais. 

3.5.1 Mecanismos de Transferência de Calor 

Os principais mecanismos envolvidos são: 

3.5.1.1 Troca Térmica por Convecção que Ocorre entre a Parede Interna 

do Reator e a Suspensão de Gás e Xisto 

A taxa de transferência neste caso é dada pela relação 

onde 

dq,.,,P = taxa de transferência de calor 

hwsp = coeficiente de película para o sistema suspensão-parede 

D 1 = diâmetro interno do reator 

dz = altura infinitesimal para o cilindro de controle 

Tw,; = temperatura da parede interna do reator 

T9 = temperatura do gás de arraste. 

(3.37) 

Para o cálculo de hMP• utilizou-se as equações propostas por DUSCHIN [9], 

assim 

C (T)
0.4 

Pu p,vg g 
hsusp = 0.0332 0.6 ~ -T 

Pr0 vRec ,.,,, 
; para Rec > 2300 (3.38) 

e 

; para Rec := 2300 , (3.39) 

onde 

Rec = número adimensional de Reynolds para o gás = p,v,D, 
J.'G 

Prc = número adimensional de Prandtl para o gás de arraste = Cp{:G 
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p9 = massa específica do gás 

v9 = velocidade de escoamento do gás 

J.LG = viscosidade do gás 

Cp, = calor específico do gás de arraste a pressão constante. 
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3.5.1.2 Troca Térmica por Convecção entre o Gás de Arraste e as Partículas 

A taxa de transferência pode ser expressa por í 

dqax = haxdAx(T9 - T,) , 

onde 

dqax = taxa de transferência de calor entre gás e xisto 

hax = coeficiente de transferência de calor por convecção entre gás e xisto 

T. = temperatura do xisto 

(3.40) 

dAx = elemento diferencial de área das partículas existentes no volume cilíndrico de 

altura dz e diâmetro D 1 • 

Área das partículas 

Admite-se geometria esférica das partículas para determinar a área de cada 

partícula ( Jrd~) e o seu volume r:~). o número de partículas equivalente ao volume 

ocupado pelos sólidos no elemento cilíndrico de controle (n,..) é 

daí a área total das partículas contidas no cilindro de altura dz fica 

n" dz 2 dAx = -' -(1rdp) 
Vx 

Substituindo a equação 3.41 na 3.42 obtém-se 

d 
6(!- é)Ard 

Ax = dp z ' 

onde 

A • d d 1rDi T = area e escoamento o reator = 
4 

n,.. = número de partículas que atravessam o cilindro por segundo 

Vz = velocidade do xisto 

(3.41) 

(3.42) 

(3.43) 
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e = porosidade 

dp = diâmetro médio das partículas. 

O coeficiente de transferência de calor é determinado pela correlação 

onde 

kG = condutividade do gás de arraste 
• 

Rep = número adimensional de Reynolds relativo à partícula= ,,(v,-v,)dp 
I'G 

e ainda 

!Bv = 0.308- 74.625,8. 

{3. = (I- e) 
e 

A correlação acima tem validade limitada para: 

{ 

2.3. w-4 :<::: {3. 

20 :<::: Rep 

< w-z 
< 790. 
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(3.44) 

(3.45) 

(3.46) 

(3.47) 

3.5.1.3 Troca de Calor por Convecção entre o Gás de Aquecimento e o 

Reator 

A taxa de calor transferida ( dqcR) por este mecanismo é expressa por 

(3.48) 

onde 

hcR = coeficiente da transferência de calor entre gás de aquecimento e reator 

D2 = diâmetro externo do reator 

Te = temperatura do gás de aquecimento 

Tw, = temperatura da parede externa do reator. 

De acordo com Me Adams 137], o coeficiente de película para a parte interna 

do ânulo é calculado 

No regime turbulento (Rec > 2100) por 

h =h (D3)o.4s [l + (D3- Dz)o.l 
CR " Dz · Z 

h -h (D3)o.4s 
CR- cc Dz 

z 
; para -- < 80 (3.49) 

DEQc 

z 
; para -- 2: 80 , (3.50) 

DEQc 
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onde 
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R ' d Jd m.cMR-&.DE<.Ja ec = numero a imensional de Reyno s para o gás de combustão = AEal'o 

D 3 = diâmetro interno do refratário 

Z = cota ou altura desde a base do reator 

DEQa = diâmetro equivalente para a área de escoamento anular 

mcomb = vazão mássica do gás de aquecimento 

A ' d d • I pi(D'-DZ) 
EC = area e escoamento o anu o = ~ 

2 

I 

p,0 = viscosidade do gás de combustão 

hcc = é o coeficiente obtido pela equação 3.51 de Ditus-Boelter expressa como 

h = ~O 023Re0
·
8 Pr 0 ·~ 

CCD. c C:' 

EQc 

onde 

kc = condutividade térmica do gás de aquecimento 

P Rc = número adimensional de Prandtl para o gás de aquecimento. 

No regime laminar (Rec :S 2100 ) por 

R P 1/3 ( ) 0.14 
h _ kc ( ec rcDEQc) !lo 
GR- --1.86 -- , 

DEQc Z llGW 

onde llcw = viscosidade do gás de combustão próximo à parede. 

A equação 3.52 é conhecida como a equação de Sieder e Tate [53,29]. 

(3.51) 

(3.52) 

3.5.1.4 Troca de Calor por Convecção entre o Gás de Aquecimento e o 

Refratário 

A taxa de calor transferida por este mecanismo é expressa por 

(3.53) 

onde 

dqcr = taxa de transferência de calor entre gás de aquecimento e reftatário 

hcr = coeficiente para a transferência de calor entre gás de aquecimento e refratário 

T.,T = temperatura da parede interna do refratário 

D 3 = diâmetro interno do refratário. 

Seguindo a mesma referência do caso anterior [37), o coeficiente de película 

para a parte externa do ânulo fica 
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No regime turbulento 

hcT = h •• ( :a: )0.14 [ 1 + ( Ds ; Dz) 0.7] 
z 

· para -- < 80 (3.54) 
' DEQo 

h _ h ( J.Lc )0.14 
CT- CC 

z 
· para -- > 80 (3.55) 
' DEQc-J.Lcw 

A expressão para hco é a mesma apresentada anteriormente (equação 3.51) 

No regime laminar é possível considerar os coeficientes de película interno 
I 

e externo do ânulo <:omo iguais, utilizando a mesma equação 3.52. 

hcT = hcR (3.56) 

3.5.1.5 Perdas para o Ambiente 

A estimativa da taxa de calor perdida pelo sistema para o ambiente é realizada através 

da equação 

onde 

D 4 = diâmetro externo do refratário 

Tw, = temperatura de parede externa do refratário 

T 00 = temperatura do ar ambiente 

dqAMB = taxa de transferência de calor para o ambiente 

hAMB = coeficiente para a perda de calor para o ambiente. 

(3.57) 

Para o cálculo do coeficiente de troca (hAMB) considera-se quatro parcelas 

h h oc • hoc + hoo ' h"" AMB = NAT! RAD ·vento 1 ·outros (3.58) 

sendo cada uma destas parcelas calculadas por: 

Perda de calor pela convecção natural- h'NAT 

Para estimar o coeficiente de troca, utiliza-se uma equação deduzida para o 

caso de cilindros verticais 129] 

00 -5 Tw,- Too 
( ) 

1/4 

hNAT = 1.42. 2.39. 10 D./100 ' (3.59) 

onde 

D 4 = diâmetro externo do refratário 
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T.,, = temperatura da parede externa do refratário 

T 00 = temperatura do ar ambiente. 

Perda por radiação para o meio ambiente - h'RAD 

O cálculo deste coeficiente é feito empregando a relação entre a lei de Stephan-

Boltzman para a radiação e a lei de Newton para a convecção. Assim 

h
oo _ . (T~, -Te!,) 
RAD - OE., 1: - 1: 

Wj 00 

(3.60) 

onde E;, = emissividade do isolamento. 

Perda de calor devido à convecção forçada causada pelo vento -

O reator está sujeito a ventos, pois está colocado em uma instalação aberta. 

A consideração sobre o valor da velocidade média do vento é uma estimativa, pois os 

valores exatos não puderam ser determinados. A correlação utilizada para o cálculo 

do coeficiente de troca é 

= O 0266Re0
·
805 Pr113 

• ar ar ' (3.61) 

onde 
R P<>rVooD4 

ear = Jlay 

D4 = 0.4572 m e as propriedades médias para o ar atmosférico [29]: 

Pr 0 , = 0.7 

Pac = 1.046 !~ 

" - ? . 10-5 
r--ar - "" 

k 0 , = 0.03 

Substituindo as propriedades na equação 3.61, fica 

(3.62) 

ou ainda 

h':mto = 1.2396v~ 805 

( 
cal ) em . 

cm2.s.°C 
(3.63) 

Estipulando uma velocidade média para o vento de V 00 = 1.3 m/s, daí 

h':,nto = 1.5311 . w-• ( 
cal ) 

cm2.s.°C · 
(3.64) 

Outros fatores - h'::.tros 
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Com a intenção de identificar a existência de outros fatores a influenciar na 

quantidade de calor perdida para o ambiente, foi indroduzida esta parcela. Entede-se 

que é possível estar ocorrendo urna perda maior de calor devido, por exemplo, ao calor 

conduzido para as estruturas metálicas que seguram o reator, ou ainda por radiação 

entre o reator e outros equipamentos próximos. 

Como é impraticável estimar valores baseando-se somente no equacwna

mento dos prováveis mecanismos, adota-se esta parcela como proporcional à perda 
I 

por convecção natural e por radiação para o ambiente. Desta forma 

(3.65) 

daí o coeficiente global ficará como 

(3.66) 

onde CORamb = índice de correção para considerar outros pequenos efeitos. 

3.5.1.6 Troca de Calor por Condução na Parede do Tubo Reato;' 

O calor transferido por condução na parede anular pela direção radial (no sentido 

externo-interno) do elemento de controle, de altura dz, com a condutividade (kR) 

constante, é expresso por 

(3.67) 

onde 

kR = condutividade térmica do reator 

Tw,; = temperatura da parede interna do reator. 

3.5.1.7 Troca de Calor por Condução na Parede do Tubo Refratário 

De forma idêntica ao reator, somente admitindo que a condutividade varia com a 

temperatura segundo uma relação do tipo 

(3.68) 

onde 

a e b são constantes 
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k;. = condutividade em ( caloo) 
cm.s. 

T = temperatura do refratário (K). 

O fluxo de calor conduzido em qualquer ponto é 

dqREF _ k . iJT 

dA 
- IS ôr ' 

REF 

onde 

r= raio 

AREF = 27rr L = áréa de troca térmica 

L = altura do elemento de volume anular = dz. 

As condições de contorno para resolver a equação acima so: 

Procedendo a integração 

com L= dz 

__, r = D3 /2 = r; 

__, r= D4 /2 =r,. 

3.5.1.8 Troca de Calor por Radiação entre o Xisto e o Reator 
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(3.69) 

(3.70) 

(3.71) 

Sendo os valores de Ex e nx determinados experimentalmente [46], a quantidade de 

calor recebida pelo xisto por radiação é de 

onde 

o = constante de Stephan-Boltzman 

ERi = emissividade da parede interna do reator 

O.Ri = absortividade da parede interna do reator 

Ex = emissividade do xisto 

o.x = absortividade do xisto 

(3. 72) 

dqRXR =taxa de transferência de calor por radiação entre a parede do reator e o xisto 

Ax = área das partículas de xisto 
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FRX = fator de forma para a radiação entre as superfícies do xisto e do reator 

T,.,. = temperatura da parede interna do reator 

T. = temperatura do xisto. 

Na equação acima 3. 72 apresenta-se um fator de forma para a radiação, com 

o objetivo de adequar os valores obtidos para as condições reais da operação. Por não 

existir um estudo mais aprofundado com relação a este fator, ele deve ser estimado e 

ajustado de forma a reproduzir os dados reais do problema. 
' I 

E importante salientar que a quantidade de calor transferida por radiação 

para o xisto é significativa, em vista das altas temperaturas verificadas no processo. A 

questão da escolha das correlações para os coeficientes para a perda de calor da parede 

por convecção (hsusp) e por radiação estão intimamente ligados. Presume-se que, em 

vários trabalhos onde são apresentadas correlações empíricas para a determinação do 

h, .. ,P, a parcela da radiação não foi expurgada; fato que enquanto dentro dos limites 

das correlações não oferece problema. Mas como as determinações experimentais, 

utilizadas nesses trabalhos para encontrar o coeficiente de troca (hsusp), são feitas a 

baixas temperaturas, conclui-se que estas relações não devem ser utilizadas no caso 

em questão. A escolha da expressão utilizada no programa baseia-se na publicação 

que cita o fato e recomenda um procedimento para os cálculos a altas temperaturas 

[9]. 

3.5.1.9 Troca por Radiação entre o Gás de Aquecimento, o Refratário e 

o Tubo Reator 

O modelo da radiação para o lado onde escoa o gás de combustão é deduzido conside

rando as paredes do reator e do refratário como opacas, ou seja, só refletem e absorvem 

a energia radiante incidente, e ainda que o gás não reflete a radiação. Desta forma 

onde 

f! = refietividade 

{ 

f!par<d' + ll:parede = 1 

Tparede =O 

(3.73) 

(3.74) 
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r = transmissividade 

a = absortividade. 

Pela definição de radiosidade [29]: 

Radiosidade = Energia radiante + Energia radiante 
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emitida refletida para as placas --t {!; = (1 - a;) 

ou transmitida pelo gas --t r; = (1 - a;) 
ou ainda 

J; = E;En; + (1 -'a;)G; , 

onde 

J; = radiosidade do elemento i (placa ou o gás) 

E; = emissividade do elemento i (placa ou o gás) 

a; = absortividade do elemento i (placa ou o gás) 

(3.75) 

En; = poder emissivo do corpo negro à mesma temperatura do elemento i = a1';4 

G; = Irradiação, ou seja, a energia radiante incidente. 

Assim tem-se 
J.- e·En· G· _ , t 1 

' - (1 - a;) 
(3. 76) 

Definindo a taxa de perda de energia radiante num corpo qualquer (placa 

ou gás) como 

(3.77) 

onde A; = área de troca térmica. 

Substituindo a equação 3.76 em 3.77, tem-se a taxa de perda de energia 

radiante num corpo qualquer i (placa ou gás) 

-' - ' '_:_En·- 1· q· a· r E· ] 

A; - (1- ai) la; ' ' (3. 78) 

Fazendo uma analogia com circuitos elétricos, a representação do esquema 

equivalente para a troca de calor por radiação, de acordo com a equação 3. 78, seria 

como o da figura 3.2. 

A taxa de transferência de energia radiante entre dois corpos i e j 

é calculada pela expressão 

(3. 79) 

onde F;i = fator geométrico para a radiação entre os corpos i e j. 
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i :=q 

R = 1-a 
- aA 

Figura 3.2: Analogia da radiação com circuitos elétricos 

i:=q 

R= 1 
-~ 

IJ I 

Figura 3.3: Analogia para a equação (3.79) 
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A equação 3. 79 também pode ser representada por uma resistência elétrica 

como na figura 3.3. 

Aplicando as equações genéricas 3.76 e 3.79 para o sistema composto pela 

parede externa do reator (R), mais a parede interna do refratário (T) e o gás de 

aquecimento (C), tem-se 

qR aR r:: EnR- JR] -
(1- aR) AR 

qr ar r Er ] -
(1- ar) lar Enr- Jr Ar 

qc a c 
r~Enc- Jc] -

(1- ac) A c a c 

qRT = FRrAR (JR- Jr) 

9Rc =FReAR (JR- Jc) 

9rc =FreAr (Jr- Jc) ' 

onde 

ER = emissividade da parede externa do reator = 0.83 

Er = emissividade da parede interna do refratário = 0.8 

Ec = emissividade do gás de combustão 

aR = absortividade da parede externa do reator = O. 78 

ar = absortividade da parede interna do refratário = 0.8 

ac = absortividade do gás de combustão. 

(3.80) 

(3.81) 

(3.82) 

(3.83) 

(3.84) 

(3.85) 
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O esquema elétrico equivalente para a troca de calor por radiação entre os 

três corpos com as devidas resistências está representado na figura 3.4. 

R 

R~ator R = 1 
TC- FTC AT 

R = 1- a,. 
c- n,,Ac 

T 

Figura 3.4: Desenho esquemático da interação pela radiação no lado do aquecimento 

As resistências representadas na figura 3.4 para o esquema com uma ligação 

em forma de triângulo, de acordo com as equações 3.76 e 3.79 para a radiação no lado 

do aquecimento, são: 
1- aR 

RR = _--,-:: 
aRAR 

1- ar 
Rr=--

arAr 
1- ac 

Rc = ---=-
acAc 

1 
RRr = -=-----:

FRrAR 
1 

RRc = -=--
FRc AR 

1 
Rrc = -=---:

Frc Ar 

(3.86) 

(3.87) 

(3.88) 

(3.89) 

(3.90) 

(3.91) 
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A área (A c) para troca térmica do gás é considerada como a área lateral 

total do anel, ou seja 

(3.92) 

assim, aceitam-se ainda as seguintes considerações a serem admitidas para o cálculo 

das propriedades envolvidas 

v 
lmr = 4 A = D3 - D2 (3.93) 

I 

T, _ Tw, +TwT 
w- 2 (3.94) 

Com a intenção de tornar o esquema da figura 3.4 mais simples, procede-se 

a transformação da ligação em triângulo das resistências RRT, RRc e RTc para a con

formação em estrela. A ilustração do esquema resultante é a figura 3.5, e considerando 

que FRT = FRc = FTc = 1.0 as resistências da ligação em estrela são 

1 
(3.95) 

(3.96) 

(3.97) 

No nó J0 a soma dos fluxos de calor é igual a zero, ou seja 

(3.98) 

onde 

iR = fluxo de calor proveniente do ramo que interliga o nó central (J0) com a parede 

do reator 

iT = fluxo de calor proveniente do ramo que interliga o nó central (J0 ) com a parede 

do refratário 

ic = fluxo de calor proveniente do ramo que interliga o nó central (J0 ) com a massa 

de gás quente. 

Assim, sabendo que a corrente que passa por um ramo é dada por i = AJ:, 
no nó J0 tem-se 

(;;';:EnT- Jo) 
RT +RTE 

=0, (3.99) 
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Rt'a1or 

R c 

~Enc 
gá~ d<' Combuf'tâo 

Figura 3.5: Desenho esquemático da transformação para ligação em forma de estrela 

onde Jo = corresponde ao potencial de transferência no nó central da ligação em estrela 

destas resistências. E isolando J0 , chega-se a expressão 

[ 
ieEne 1 t: -En'" 1 (xEnr ] 

et:i;(Rr:+RcE) T aR(Rn+RnE) "T o:r(Rr+RTE) 

[ 
1-"- 1-"- JJ-

(Re+ReE) ' (Rn+RnE) ' (Rr+RTe) 

Jo = (3.100) 

Finalmente, as taxas líquidas de perda de energia radiante para a parede 

do reator, do refratário e do gás de combustão são respectivamente 

3.5.1.10 Outros Efeitos Térmicos 

EnR!R- Jo 
QR 

RR + RR, 
Enri:L- Jo 

"T 

Rc + Rc, 

(3.101) 

(3.102) 

(3.103) 

Existem ainda outros fatores igualmente importantes a serem considerados nos ba

lanços de energia 
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Variação da entalpia do xisto 

A taxa de variação da entalpia das partículas ao longo do reator corresponde 

ao termo 

onde 

Cp. = calor específico do xisto 

m, = vazão mássica do xisto. 

Variação da entalpia do gás de arraste 

(3.104) 

A taxa de variação da entalpia do gás de reciclo ao longo do reator corres

ponde ao termo 

onde 

Cp, = calor específico do gás de arraste 

m9 = vazão mássica do gás de arraste. 

Variação da entalpia do gás de aquecimento 

(3.105) 

A taxa de variação da entalpia do gás de combustão equivale ao termo 

d ( Tnwmb CPeTc) 

dz 

onde 

CPn = calor específico do gás de aquecimento 

mwmb = vazão rnássica do gás de aquecimento. 

Calor consumido pela reação 

(3.106) 

A quantidade de calor envolvida na pirólise do xisto é considerada no termo 

(3.107) 

onde 

l!.Hr = calor de reação 

morg = vazão mássica equivalente da matéria orgânica no xisto. 
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Calor utilizado na secagem do xisto 

A evaporação da umidade contida inicialmente nas partículas consome uma 

quantidade de energia que é dada por 

d(mumi) H 
dz fon2 o • 

onde 

HfuH
2
o =calor latente de vaporização da água 

I 

mumi = vazão mássica da umidade contida no xisto. 

Energia carregada com os produtos 

(3.108) 

O calor necessário para equalizar a temperatura dos produtos, ou da umi

dade, que saem do xisto a uma temperatura diferente da do gás é considerada no 

termo 
d(m 0 , 9 )C (T -T)- d(mumdc (T -T) 

dz Pg g x dz Pvop g :t ' 
(3.109) 

onde Cp,., = calor específico do vapor d'água. 

3.5.2 Equações dos Balanços de Energia 

Pelo balanço na fase sólida (considerando o conjunto de partículas no elemento de 

volume): 

o . (3.110) 

Balanço de Energia no gás de arraste: 

o ~3.lll) 

Balanço no gás de aquecimento: 

Para as equações de balanço serem avaliadas é preciso encontrar os valores 

de Tw,, T,.T, Tw,; e também a taxa de transferência líquida de calor por radiação do gás 
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de aquecimento. O modelo para a radiação no lado onde escoa o gás de combustão 

foi deduzido considerando as paredes do reator como superfícies que só refletem e 

absorvem a energia radiante incidente (seção 3.5.1.9), e que o gás de combustão só 

transmite e absorve a energia radiante que nele incide. A taxa líquida de perda de 

energia radiante do gás de combustão é dada pela equação 3.103. 

Com o fim de encontrar os valores de T.,., T.,T, T.,,, e T.,, procede-se o 

balanço nas paredes do reator e do tubo externo (refratário). 

Balanço na parede do reator: 

(3.113) 

isolando a temperatura da parede interna 

(3.114) 

Considerando o volume anular da parede do reator de altura dz como o 

elemento diferencial de controle 

Para achar o valor da temperatura na parede do refratário em contato com 

o ambiente recorre-se ao balanço na superfície interna do tubo refratário, sendo a 

condutividade do refratário como K,, = aTb, 

(3.116) 

A equação do balanço de energia na superfície externa do tubo refratário é 

(3.117) 

Para encontrar, finalmente, os valores desejados deve-se resolver o sistema 

de equações algébricas (equações 3.114, 3.115, 3.116 e 3.117) em Tw., T.,T, T.,,, e Tw;· 
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3.6 Propriedades Físicas 

O sucesso das simulações depende certamente da qualidade dos dados, especialmente 

aqueles que se referem às propriedades físicas. Nesta questão procura-se não econo

mizar esforços para obter dados que sejam representativos, mas que ao mesmo tempo 

não gerem maiores complicações nos cálculos. A rapidez nos cálculos das propriedades 

é um fator importante a ser levado em consideração. Portanto, algumas propriedades 

seguem princípios e. leis já consagradas para setem relacionadas com outras variáveis 

e por isto têm maior credibilidade. Outras, no entanto, são correlacionadas a partir 

de dados disponíveis. 

3.6.1 Xisto 

Todos os dados sobre o xisto foram obtidos experimentalmente na Petrobrás, o que 

lhes dá maior confiabilidade. Salienta-se, porém, que um problema frequentemente 

encontrado nesta fase, é a diversidade de valores encontrados em função das diferenças 

entre amostras oriundas de pontos diferentes da mina. 

As propriedades do xisto que são utilizadas no programa são: 

3.6.1.1 J\.1assa Específica do Xisto 

Para o xisto seco a massa específica depende do teor de orgânicos [46] conforme a 

equaçao 

(Px,)mo = 2.29(1 - Yo) + 0.8Yo , 

onde 

Y0 = teor inicial de material orgânico ( Querogênio e Betume) no xisto 

(Px,)sew = massa específica do xisto seco na entrada do reator em ~

Considerando a umidade inicial (<1> 0 ), 

(3.118) 

(3.119) 

Finalmente a densidade do xisto, para um ponto qualquer do reator, onde 

as condições de umidade da partícula (ti>) ou o teor de orgânicos (Y) é diferente do 

inicial (Yo) 
1- Y0 X 

Px = Px0 (1- il>o) l _ tP (3.120) 
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Desta forma, a variação de Px ao longo do reator pode ser expressa segundo 

a equaçao 

válida para a zona de reação; e 

dp. (1 - if>o) dif> 
dz = Pzo (1- if>}2 dz 

que deve ser usada somente na zona da secagem. 

(3.121) 

(3.122) 

Na equação 3.120 está embutida a consideração de que o xisto ao perder sua 

umidade ou seus orgânicos, perde massa mas mantém seu volume inalterado. Assim 

a densidade diminui, obrigatoriamente, ao percorrer o reator. 

3.6.1.2 Calor Específico do Xisto 

Testes experimentais /46] mostram que o calor específico do xisto pode ser representado 

como uma função do teor de orgânicos e da temperatura do xisto. A correlação 

proposta para o xisto seco é 

( Cp, ), = 0.112 + (0.1206 + o.8179Y) . w-3T. , (3.123) 

onde 

Y = teor de orgânicos 

Tx = temperatura do xisto 

( Cp,), = calor específico do xisto seco à pressão constante (;:~). 

Para o xisto úmido, admitindo como de 1 cal/g°C o calor específico da água 

(3.124) 

onde if> = umidade no xisto. 

No desenvolvimento das equações do modelo surge a necessidade do valor 

da derivada do calor específico em relação a z. Usando as expressões 3.124 e 3.123 

chega-se a 

dCp, 

dz 
[( 

_ 3 dT. _3 ( ) dX] 
0.1206 + 0.8179Y) · 10 dz + 0.8179 · 10 T.Yo Yo- l dz 

dif> 
(1- if>) + (1- (CpJ,) dz (3.125) 
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3.6.1.3 Emissividade e Absortividade do Xisto 

Assim como outros dados para a radiação, <x e ax foram determinados experimen

talmente pela Coppetec [46]. Assim para o xisto crú 

<x = 0.89 (3.126) 

ax = 0.88 (3.127) 

3.6.2 Gás de Arraste 

Nos estudos iniciais sobre o processo Plasol o gás usado para arrastar o xisto era o 

vapor d'água superaquecido. Posteriormente passou-se a utilizar o próprio gás formado 

na pirólise. O reciclo sofre primeiro a separação dos sólidos na saída do reator, que é 

o xisto retortado. Em seguida é feita a separação do óleo produzido; e por fim em um 

condensador retira-se o excesso de água, que é proveniente da umidade do xisto. 

3.6.2.1 Composição do Gás de Arraste 

Ao entrar no reator, o gás de arraste tem a composição conforme a penúltima co

luna da tabela 4.8. A medida que escoa pelo reator, esta composição pode alterar em 

função tanto da evaporação da umidade do xisto como também dos produtos gasosos 

da pirólise. A composição deste produto gasoso foi obtida considerando a proporção 

de óleo e gás formado, que é fornecida através do ensaio Fischer. Urna análise crorna

tográfica fornece os dados sobre o gás produzido. A coluna da direita da tabela 4.8 

mostra os valores para o produto gasoso (óleo ,-gás). 

Desta maneira, para calcular a composição do gás de arraste em um dado 

ponto do reator, considerando a secagem e a pirólise usa-se: 

onde 

. mzo 

ngo= M ' 
ao 

n
9

, = vazão molar de gás de arraste na entrada do reator 

mx., = vazão mássica do gás 

Ma 0 = massa molecular média do gás introduzido; 

(3.128) 

(3.129) 
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onde 

nEv = vazão molar de vapor produzido na secagem 

m,.
0 

= vazão mássica de xisto alimentado 

<!> = umidade do xisto 

<1>0 = umidade inicial do xisto 

v. = velocidade do xisto 

E: = porosidade 

Ar = área transversal do reator; 

np= ( 
(1 - <I> o) mxo YoX) 

Mpro 

onde 

Y0 = teor inicial de orgânicos no xisto 

np = vazão molar de produtos da pirólise 

X = conversão 

lvfpro = massa molecular média dos produtos da pirólise. 

Recompondo as frações molares do gás de arraste obtém-se 
gas · ~.Pro · 

Yi ngo +Yi np 
Yi = . . . . 

n 90 -r np + nEv 

onde 

i = é qualquer componente do gás com excessão da água 

y; = fração molar para o componente i na fase fluida 

yf"·' = fração molar do componente i para o gás na entrada do reator 

yf' 0 =fração molar do componente i para o gás produzido na pirólíse. 

Para encontrar a fração molar da água no gás usa-se 

gas · , pro · · 
_ Ys,o ng, -+:-Ys,o np + nEY 

YH,O- . . . 
ngu + np + nEv 
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(3.130) 

(3.131) 

(3.132) 

Lembrando que nEy= O até que começe a secagem e np= O até a pirólise 

!DlCJar. 

3.6.2.2 l\1assa Molecular Média 

Postulando-se que o gás é uma mistura ideal de gases também ideais daí 

n' 

MG = LY;M;' 
i=l 

(3.133} 
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onde 

Ma = massa molecular média do gás de arraste 

M; = massa molecular do componente i 

nc = número de componentes constituintes (24). 

3.6.2.3 Massa Específica 

Usando as mesmas considerações para a massa molecular média, 
I 
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(3.134) 

Diferenciando a equação 3.134 em relação a z, considerando os diversos ter

mos, chega-se a 

dp9 :.._ _1_ {P [d(M;;)] + Ma dp _ pMa dT9 } • 

dz RT
9 

dz dz T9 dz 
(3.135) 

A variação da massa molecular média do gás ao longo do reator é obtida a 

partir das equações 3.131, 3.132 e 3.133, resultando 

d(kfa) 
dz 

[( 
. - . - , . \ ( 1 d fflorg 1 d fflumi) 
n 9, 1\1a0+ nP MproT nEv 18;Ar d + d ]\1pro Z 18 Z 

(. . . . (dmorg dmumi)] 1 
- n9, + np + nEv )Ar d + , ( . · , · )2 

z az n 9o + np -r nEv 

onde 

Ma = massa molecular média do gás inicialmente introduzido 

mumi = vazão mássica da umidade contida no xisto 

fflorg = vazão mássica equivalente da matéria orgânica no xisto. 

3.6.2.4 Calor Específico a Pressão Constante [48,64] 

(3.136) 

A representação para o calor específico de cada componente é feita por urna função 

polinomial na forma 

onde 

Cp, = calor específico para o componente i 

M; = massa molecular do componente i 

(3.137) 
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A;, B;, C; e D; = constantes da equação 3.137 para o componente i (base molar), os 

valores constam na tabela 4.8 [48] 

T
9 

= temperatura do gás em K. 

Usando uma regra simples de mistura, e transformando para calor específico 

-- 42::~:'"~· -'-' 1 -Y~·~A:::; Aap =-
Ma 

(3.138) 

(3.139) 

(3.140) 

(3.141) 

(3.142) 

Facilmente pode ser obtida a expressão da derivada, 

(3.143) 

3.6.2.5 Viscosidade do Gás 

Utilizando a modificação de Bromley e Wi!ke !45] do método teórico de Hirschfe!der, 

para cálculo das viscosidades de gases puros e vapores a baixas pressões, obtém-se 

bons resultados (3 % de erro médio e 15 % de máximo) desde que o volume crítico 

seja conhecido ou calculado precisamente. 

\ /lvf,TeR 
0 - '"'3 3 10-6 . • /(1 ""T 1 

Jli - v . . . "/? .vu R J "V"".., 

onde 

JJ7 = viscosidade do componente i puro 

l\.1; = massa molecular de i 

TeR, = temperatura crítica 

VeR, = volume crítico (cm3
/ gmol). 

e R 

(3.144) 

A variação da função [f(1.33TR)] pode ser representada analiticamente com 

boa precisão com a equação de Scheibel 145] que é aplicável quando TR > 0.3. 

- • 0.645 0.261 
f(1.33TR) - 1.0a8T R; - (l.gTRJ0.39087ln(I9TR,) ' 

(3.145) 
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onde TR; = temperatura reduzida. 

pag. 68 

A viscosidade de misturas gasosas pode ser calculada, simplificadamente, 

pela viscosidade dos componentes através da relação 

2:7.:1 Y;J.Lf ,jM; 
J.LG = . 

I:~1 y;,;M"; 
(3.146) 

Segundo a literatura [45], esta equação foi testada para misturas de hidro

carbonetos, representando os dados com cerca de 2 % de erro. 
I 

3.6.2.6 Condutividade Térmica 

A condutividade térmica de gases, a baixas pressões pode ser estimada pela apro

ximação de Eucken [45]. 

( 
2.48) 

k; = J.L; • Cp; + M; , 

onde 

J.L; = viscosidade do gás 

Cp; = calor específico do gás 

M; = massa molecular do componente i 

k; = condutividade térmica. 

(3.147) 

Sendo os valores da viscosidade e calor específico conhecidos precisamente, 

pode-se esperar, da equação 3.147. erros médios da ordem de 5, 8 e 13% para moléculas 

lineares e a polares, não-lineares e a polares, e lineares e polares, respectivamente. Erros 

máximos de 25 a 30 % podem ser detectados. 

Para misturas gasosas, simplificadamente, é possível estimar a condutividade 

( kc) através da expressão 

(3.148) 

Segundo a literatura [45], os erros médio e máximo para esta relação são 

respectivamente 2.7 e 9.5 %. 

3.6.3 Gás de Aquecimento 

O calor fornecido ao reator para elevar a temperatura dos reagentes até ocorrer a 

pirólise provém da combustão realizada num queimador localizado na base do rea

tor. Os gases formados na combustão, escoam pelo espaço anular entre o reator e o 

refratário, transmitindo calor por conveccão e radiação. Assim é necessário saber as 
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propriedades físicas deste gás para poder estimar o calor transferido. O cálculo das 

propriedades segue as mesmas equações que para o gás de arraste, porém o gás de 

combustão tem apenas quatro constituintes. A composição do gás foi estimada via 

cálculos estequiométricos, e posteriormente uma análise cromatográfica !46] confirmou 

os valores que estão na tabela 4.8 juntamente com os outros dados necessários. 

Observou-se no cálculo do calor específico dos fumos, quando a temperatura 

é alta, um erro maior da correlação utilizada. Para corrigir este erro, existe uma 
' expressão em forma· polinomial !46] para temperaturas acima de 773 K; que fornece 

o fator a multiplicar o valor encontrado pelas equações 3.137 e 3.142 para o gás de 

aquecimento. 

/cp - 1.06964-3.928 ·10-4Tc + 5.84357 -10-7T6- 1.20233 ·10-lOT~ 

(3.149) 

3.6.3.1 Dados para a Radiação 

No cálculo da fração de calor cedida pelos fumos através da radiação, são necessários 

dados sobre a emissividade e a absortividade. Para o caso de gases provenientes da 

combustão, apenas dois componentes têm real importância na radiação, o dióxido 

de carbono e a água. Naturalmente, o cálculo da emissividade e absortividade para 

a mistura necessitará dos valores individuais destas propriedades físicas para cada 

fração. 

Emissividade 

Segundo Mikheyev , calcula-se a emissividade de um gás onde estão 

presentes tanto o C02 como H 20 pela expressão 

onde 

Ec = emissividade do gás 

Eco, = emissividade do dióxido de carbono 

EH,o = emissividade do vapor de água 

(3.150) 

CH,o = fator de correção para a emissividade do vapor de água de acordo com a 

pressão parcial 

/::;.Ec = correção para a emissividade da mistura de vapor de água e gás carbõnico. 
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Segundo a mesma referência, o poder emissivo do C02 e do H 2 0 são pro

porcionais a TJ·5 e TJ respectivamente 

( 
T. )3.5 

Eco, = 3.5(pao,lmr)
1
1

3 

1 ~ 

o.s o.6 (Ta )
3 

EH,o = 3.5pH,0 lmr 100 , 

onde 

Eco, = poder emissivo do C02 em 

EH,o = poder emissivo do vapor d'água em 

pao, = pressão parcial do C 0 2 = p · Yco, em atm 

PH,o = pressão parcial do vapor d'água = p · YH,o em atm 

lmr = comprimento efetivo do feixe (m) = D3 - D 2 

Ta = temperatura do gás (K). 

(3.151) 

(3.152) 

Definindo a ernissividade como a relação entre o poder emissivo do corpo e 

o poder emissivo de um corpo negro (En) à mesma temperatura, então 

Eco, 
Eco,= T = 

( l )1/3 (T )
3

·
5 

3.5 Pco, mr ffo 
4.87577 (ffot 

- 7 1~83-? (Pco,lmr)1f3 
Eco, - . 1 "- .,fTc 

Para o vapor de água 

(3.153) 

(3.154) 

(3.155) 

O fator de correção para a emissividade do vapor de água é estimada por 

uma correlação. Esta foi obtida a partir dos dados do gráfico existente na literatura 

[40] considerando que a variação do fator com a pressão parcial é linear. Portanto a 

seguinte equação se aplica para baixos valores da pressão parcial 

(3.156) 

O termo !::Hc é uma correção prevista para valores altos do produto entre 

a pressão total ( em atm) e o comprimento médio de radiação (em m). Como para o 

sistema em questão, este valor não passa de 0.07 atrn.m, vê-se nos gráficos da referência 

[40] que o valor de D.<a é insignificante. Assim, para simplificar os cálculos, adota-se 

que D.Eo =O. 
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Absortividade 
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Da mesma forma que para a emissívidade, calcula-se a absortividade do gás 

de aquecimento com a equação 

(3.157) 

Continuando com f>cc = O, devido às características do sistema permitirem 

esta simplificação. Para encontrar as absortividades do C02 e do H 2 0 podem ser 
I 

usadas as relações que são funções da temperatura do gás, representadas por fco 2 (Tc) 

e fH2o (Te) respectivamente 

( 
T. )0.65 

aco, = fco 2 (Tw) T; (3.158) 

(3.159) 

onde 

Tw = temperatura da parede 

fco, (Tw) =é a função da equação 3.153, somente que o valor da temperatura utilizado 

deixa de ser a do gás (Te) e passa a ser a da parede (Tw) 

EH,o(Tw) =é a função da equação 3.155, somente que o valor da temperatura utilizado 

deixa de ser a do gás (Te) e passa a ser a da parede (Tw ). 

I\o programa utiliza-se para Tw a média entre as temperaturas de parede 

do lado do reator e do lado do refratário 

(3.160) 

3.6.4 Propriedades do Reator 

3.6.4.1 Condutividade Térmica 

Segundo [46] a condutividade do material do reator é de 3.8 · w-z ( 
cal ) 

cm.s.°C 

3.6.4.2 Dados para os Cálculos da Radiação Térmica 

Por meio de determinação experimental [46] os valores das seguintes propriedades são 

conhecidos: 

f Ri = emissividade da parede interna do reator = 0.85, 

ER = emissividade da parede externa do reator = 0.83, 
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C<Ri = absortividade da parede interna do reator = 0.883, 

aR = absortividade da parede externa do reator = 0.78. 

3.6.5 Propriedades do Refratário (Isolamento) 

3.6.5.1 Condutividade Térmica 
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Realizando uma correlação de dados disponíveis [46] para algumas temperaturas, 

chegou-se à expressão 

onde 

a = 8.469449 . w-5 

b = 0.34096 

k;_. = condutividade em ( cal ) cm.s.oc 

T = temperatura do refratário (K). 

' 
k . - a·Tb .. -

3.6.5.2 Dados para os Cálculos da Radiação Térmica 

(3.161) 

Os dados abaixo foram obtidos arbitrariamente em função da dificuldade de encontrá

los na literatura. Considera-se que os valores adotados estão próximos àqueles para 

materiais similares [29]. 

Er = ernissividade da parede interna do refratário =0.8, 

D:y = absortividade da parede interna do refratário = 0.8, 

E;, = emissivídade da parede externa do isolamento = 0.9. 



Capítulo 4 
, , 

METODOS NUMERICOS 
APLICADOS 

Neste capítulo descrevem-se os métodos numéricos utilizados, realçando as modi

ficações implementadas, e ainda outros procedimentos adotados para padronizar as 

análises que serão realizadas. Assim, para complementar as informações sobre os pro

cedimentos, fez-se uma breve descrição dos programas utilizados, cujas listagens estão 

no apêndice. Os dados dos testes experimentais que são utilizados na comprovação 

dos resultados teóricos também se encontram neste capítulo. 

4.1 Discretização do Modelo Matemático Proposto 

Considerando o modelo matemático demonstrado, depois da adimensionalização e 

substituição das variáveis pelas equações 2.95 e 2.104 descritas anteriormente ( cap. 2 

- Revisão Bibliográfica), observa-se que, por exemplo, para seis elementos (são sete 

pontos nodais) tem-se catorze parâmetros a determinar para cada variável dependente. 

No caso em questão, sendo um problema de valor inicial, um desses parâmetros é 

conhecido. Deve-se aplicar cada uma das equações diferenciais aos doze pontos de 

colocação internos. Para igualar o número de incógnitas com o número de equações, 

sugere-se que as equações sejam aplicadas também no final do intervalo (x=l). 

O sistema das equações discretizadas desta forma gera um sistema algébrico 

que no caso é não-linear. Para resolver esse sistema, escolheu-se um método que 

necessita do cálculo do jacobiano do sistema (método de Broyden). O caso é que, de 

acordo com o número de elementos necessários, a ordem do sistema torna impossível 

a resolução do problema nos microcomputadores que atualmente estão disponíveis. 

Para se ter uma idéia, estima-se que, para resolver o modelo proposto, seria preciso 
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subdividir o reator em cem elementos aproximadamente. Sendo dez equações, para 

os cem elementos, seriam duzentos e vinte parâmetros para cada variável, o que daria 

uma ordem para o Jacobiano de dois mil e duzentos ! 

No caso em questão, por se tratar de equações diferenciais ordinárias e o 

problema ser de valor inicial, a ordem do jacobiano pode ser reduzida utilizando o 

artifício da aplicação sequencial do método da colocação ortogonal ao longo do reator. 

Em outros termos, resolve-se o sistema tomando uma porção menor do reator (onde 
I 

cinco elementos sejam suficientes para resolver o problema) e considera-se a resposta 

obtida como sendo os dados iniciais para a porção seguinte até chegar ao fim do reator. 

4.2 Solução do Sistema de Equações Algébricas Ge
rado 

Para resolver o sistema discretizado de equações algébricas não-lineares, que é ge

rado na aplicação do método da colocação ortogonal, optou-se pelo método de Quasi

Newton (Método de Broyden). Este algorítmo é urna variação do método de Newton 

Estendido e oferece a vantagem sobre este último de não necessitar do cálculo do Ja

cobiano e de sua inversa a cada iteração. Isto se traduz em um menor número de 

operações matemáticas e menor tempo para processar cada iteração. O fato é que no 

Método de Broyden, a inversa do Jacobiano é apenas uma boa estimativa para uma 

matriz inicial de convergência. 

Repara-se também que a exatidão dos valores dessa matriz não é tão im

portante, pois em várias situações, é possível encontrar a solução do sistema usando 

a inversa do Jacobiano do conjunto de elementos anterior. Utilizando ou não este 

artifício, ocorre que se obtém uma sequência com taxa quadrática de convergência 

igual àquela do método de Newton. Porém, dependendo das estimativas iniciais, a 

convergência não é alcançada. Para solucionar o problema e padronizar a estimativa 

inicial dos parâmetros, várias alternativas foram testadas, e a escolhida foi: 

a) para os parâmetros ímpares (p1 ,p3 ,p5 , •.. ), ou seja, o valor das variáveis, 

adota-se que 

P1 = Ps = Ps = · · · = ao , 

onde a0 é a condição inicial para a variável, que é dada em z=O como um dado do 

problema (e:0 ,v9o , txo , Txo ,por exemplo); e em z =J O pelos valores calculados na 
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porção anterior do reator, 

b) para os parâmetros pares (p2 ,p4 ,p6 , ••• ), o valor das derivadas portanto, 

adota-se 

P2 = P4 = Ps = · · · = O . 

Assim, a estimativa inicial dos parâmetros ímpares (condições iniciais do pro

blema) é uma função constante dentro de cada conjunto de elementos. Os parâmetros 

pares são estimados somente na primeira iter;u;ão para fazer gerar a matriz inicial de 

convergência. 

4.2.1 Cálculo do Jacobiano 

Na determinação da matriz inicial de convergência, é necessário calcular o Jacobiano 

do sistema discretizado. Expressões analíticas para as derivadas parciais em função 

de cada parâmetro a determinar seriam possíveis, mas criariam um número grande 

de equações auxiliares. Além disso, uma mudança no modelo envolveria urna revisão 

dessas equações dificultando o trabalho. Por isso, decidiu-se calcular o Jacobiano 

numericamente, já que a exatidão de seus valores, até certo ponto, não é a condição 

necessária para obter convergência. Inicialmente, experimentou-se um método no qual 

utilizam-se os valores das funções avaliadas para seis diferentes valores do parâmetro 

em questão, e através de uma aproximação polinomial obtém-se um valor da derivada 

muito próximo do resultado analítico. Porém, devido ao consumo elevado de tempo 

para este cálculo foi realizado o teste com apenas dois pontos e mesmo obtendo valores 

um pouco diferentes do que no caso anterior, a convergência foi alcançada, com um 

número de interações um pouco maior. 

Chamando de Fj,i a equação j do modelo discretizado, na forma implícita 

e aplicada ao ponto de colocação i. Lembrando que as equações são ordenadas da 

seguinte maneira (vide figura 2.2): a) Em primeiro fica a equação que representa a 

condição inicial para a primeira variável; b) Depois na sequência vem a equação 1 do 

modelo aplicada ao primeiro ponto interno de colocação, depois aplicada ao segundo 

ponto e assim até o fim dos pontos internos do passo considerado; c) Finalmente a 

expressão da condição de contorno, ou se esta não existir, a mesma equação 1 aplicada 

ao último ponto nodal, ou seja em x = 1. Para as variáveis e equações seguintes repete

se a sequência, completando assim o sistema de equações. Para estimar o cálculo das 
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derivadas parciais componentes do Jacobiano usam-se então as expressões 

HO _ ÔFj,i(Z;, Pk,h Pm,n, Pm+l,n' Pm+2,n' Pm+S,n, Pm,n+h'··) (4.l) 
X,Y- ôR 

k,l 

(4.2} 

onde 

i = indica o ponto de colocação, sendo 1 para o extremo inferior e NP para o extremo 

supenor 

j = indica o número corespondente da equação do modelo, sendo 1 as condições iniciais, 

2 é a primeira equação do modelo e NV+2 o número das condições de contorno 

k = número de sequência do parâmetro para a variável 1 

l = indica variável a qual se refere o parâmetro Pk,l 

m = índice k genérico 

n = índice I genérico 

NV = número de variáveis dependentes do modelo= número de equações diferenciais 

N P = número de parâmetros totais a determinar para cada variável 

X =representa o número da linha do Jacobiano 

Y = representa o número da coluna do Jacobiano, 

e dessa forma 

X=(j-l)·NP+i 

Y=(l-l)·NP+k 

4.2.2 Inversa do Jacobiano 

(4.3) 

(4.4) 

O princípio do método da eliminação para a inversão de matrizes é bastante comentado 

na literatura j44]. Desejando calcular a inversa utilizando a menor quantidade de 

memória possível, utilizou-se um procedimento que permite calcular e armazenar a 

inversa no próprio espaço da matriz original J52]. 

Outra modificação foi feita no sentido de evitar a escolha de pivôs nulos. Esse 

tipo de erro foi contornado permitindo-se a troca entre linhas, colocando sempre no 

pivô o maior valor absoluto que houver na coluna, desde a linha do pivô até a última. 

Dessa forma, eliminou-se o problema dos pivôs nulos. A verificação do cálculos foi feita 

multiplicando a inversa pela matriz original. O resultado comparado com a matriz 

unidade mostrou desvios, mas não ao ponto de impedir a convergência dos resultados. 



_CapA - lvfétodos Numéricos Aplicados pag. 77 

4.2.3 Método de Newton Estendido 

No desenvolvimento da modelagem verificou-se a necessidade de calcular os valores de 

duas variáveis (Tw, e Twr), que devem ser extraídas dos balanços de energia nas paredes 

do reator e do refratário. Para solucionar este sistema de duas equações algébricas 

não-lineares, utiliza-se o Método de Newton Estendido com cálculo do Jacobiano e 

respectiva inversa feito através de expressões analíticas. 

As equações do referido sistema são as equações 3.115 e 3.117 demonstradas 

no capítulo da modelagem 

I 

[ 

h D (rr T ) , 2~a y(Hb)l H" 
qRADT - CT1í s .L(; - WT I ( ) w 

(Hb)!n ~ T 

~.= ·~ . 
(Hb)ln(~) 

A resolução é alcançada pela fórmula de iteração do método 

onde 

K = número da iteraçào 

;:_, == vetor das incógnitas 

f= vetor com o resíduo das equações (que são colocadas na forma implícita) 

H = matriz inversa do Jacobiano. 

(4.5) 

(4.6) 

(4.7) 

(4.8) 

(4.9) 

Assim, para K = O o ;:_0 representa as estimativas iniciais para as incógnitas 

do sistema para o balanço de energia nas paredes, e 

(4.10) 

(4.11) 
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assim o Jacobiano é dado pela equação 

(4.12) 

Como o sistema é de duas equações a duas incógnitas, a inversão do Jacobi

ano pode ser expressa por 

~ = (Jacr 1 
= ( (4.13) 

onde Â = determinante do Jacobiano 

(4.14) 

Substituindo na fórmula iterativa, tem-se 

( 4.15) 

( 4.16) 

Repete-se o processo iterativo até satisfazer o critério de parada 

!Fi! :S tolerância ;i= 1, 2, ... (4.17) 

Como estimativa iniciaL utilizam-se as relações 

(4.18) 

( 4.19) 

e inicializa-se Tw = T 00 + 70. 

As derivadas parciais são calculadas analiticamente pelas expressões 4.20 a 

4.36. A primeira equação do sistema na forma implícita e suas respectivas derivadas 

parciais são: 
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(4.21) 

A segunda equação do sistema e as respectivas derivadas parciais são as 

seguintes: 

(4.23) 

(4.24) 

h D {'T' 'T' ) , 2~a T(l+b)l ,~,-1 
qRADT- CT1r 3 \1C- -'wr T (D ) w~ (D ) 

(l+b)ín ]? · ln ~D· 

- ---------------===JG~~~----~~3~---- 3 
~ Z1ra 

(l+b) ln ( J5:) 
(4.25) 

(4.28) 
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4.3 

As outras derivadas parciais que aparecem nas equações acima são: 

Presume-se que 

Tw = T.,~+Twr 
2 

- -,----u--='--,- . 2.&. 
(Rr + Rr,) ar., 

, assim 

2 

-1.45EH,o [Tw,PH,o,lmr]· CH,o [PH,o,lmr] 

2 

Forma de Utilização das Subrotinas 

pag. 80 

(4.29) 

(4.30) 

(4.31) 

(4.32) 

(4.33) 

(4.34) 

(4.35) 

(4.36) 

Para facilitar o uso dos métodos numéricos em outros modelos, procurou-seao elaborar 

o programa, uma forma apropriada. Primeiramente incluem-se as condições iniciais 

ou de contorno. As condições iniciais devem ser programadas na subrotina CONDXO. 

O argumento único desta é o vetor de saída com o valor das funções que devem ser 

escritos na forma implícita. Assim é possível utilizar qualquer tipo de condição. Os 

valores das condições iniciais deverão ser passados pelo bloco /PARM2 j. Para obter 



CapA - Métodos Numéricos Apli<;ados pag. 81 

o valor das variáveis em x =O, é necessário chamar a função Y(ord,var,l) usando ord 

como a ordem desejada, ou seja O para o valor da variável, 1 para a primeira derivada 

e 2 para a segunda derivada. Para indicar a variável substituir em var; portanto é 

necessário unir as variáveis a números que as identifiquem. O último argumento da 

função Y é 1 porque se trata do primeiro ponto (em x =O). 1 

Da mesma forma, as condições de contorno (em x = 1), devem ser introduzi

das na subrotina CONDXL No caso de não existirem condições no final do intervalo, 

o que se faz é usar. as equações do modelo eU: x = 1 ; daí é só atribuir o valor do 

número de parâmetros (NP) à variável J, identificando o último ponto do intervalo e 

daí chamar SISEQ(FUN,J). 

O modelo matemático poderá ser introduzido na subrotina SISEQ depois 

que estiver com suas equações na forma implícita e adimensionalizadas para a variável 

independente. Seguindo a mesma numeração adotada anteriormente, atribui-se o valor 

estimado (naquela iteração) para uma variável qualquer do modelo chamando a função 

Y(ord,var,J). Para determinar a ordem usar o argumento ord (=O para variável, =l 

para derivada de primeira ordem em relação à variável independente adimensionalizada 

e =2 para derivada segunda). Necessitando da derivada primeira, não esquecer de 

dividir o resultado de Y pelo tamanho do passo. Os argumentos da subrotina SISEQ 

são o vetor com os resíduos das equações (FUJ\0 e o indicador do ponto de colocação 

(J). Além disso, é necessário passar para esta subrotina os blocos /CJAC/ e /1/; e se 

necessário, o bloco /XX/. 

4.4 Dados Utilizados e Programa para Cálculo das 
Condições Iniciais 

Para proceder a simulação, necessita-se de um conjunto de dados, distribuídos em 

arquivos distintos, como dados fixos, dados variáveis, propriedades físicas, estimativas 

iniciais e dados para o plano de execução. Antes porém, de executar o programa prin

cipal, deve-se transformar alguns dados para serem adequados ao formato de entrada 

do programa principal. Com este propósito foi elaborado o programa COND.FOR. 

Neste programa, calcula-se principalmente as condições de velocidade e porosidade na 

região de entrada do reator, usando as vazões e os dados de propriedades físicas. A es-

1x é equivalente à variável z (altura do reator) adimensionalizada no intervalo considerado. 
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timativa para as velocidades iniciais utiliza equações obtidas empiricamente (equações 

2.17, 2.18, 2.19, 2.20 e 2.21,) e dá resultados pouco diferentes das relações usadas na 

simulação. A resposta dos cálculos é armazenada no arquivo das condições iniciais, 

facilitando assim a operação do programa principal. 

Outro objetivo deste programa é o de ajustar a composição do gás de arraste 

e do gás produzido na reação. Este ajuste é feito com base nos dados de umidade e de 

quantidade de matéria orgânica, que são obtidos no ensaio Fischer. Introduz-se nesta 
' fase, via arquivo PFOR (tabela 4.1), a composição do gás de arraste inicial seco e do 

gás produzido na reação. Além disso, é preciso fornecer os dados do ensaio Fischer, 

via teclado, e se houver modificação nas condições de operação do condensador 2 será 

necessário mudar o dado de umidade inicial do gás de arraste no programa. Estas 

composições são obtidas por uma análise de laboratório [PETRO]. 

Determina-se, então, as composições e os pesos moleculares do gás inicial 

e do produto3 da reação. Estes dados são armazenados no arquivo de propriedades 

físicas a ser usado pelo programa principal (tabela 4.8 como exemplo). 

Além destas funções, aproveita-se este programa para fazer uma conferência 

simples na validade dos dados introduzidos no arquivo do plano de passos 4
• 

Outro motivo pelo qual o cálculo das condições iniciais está separado do 

programa principal, refere-se ao problema do tamanho do programa principal e seu 

tempo de execução. I\a verdade, com a padronização dos arquivos de dados usados 

nos dois programas, esta situação não prejudica a operação da simulação. 

Para operar o programa principal é necessário somente fornecer o nome 

do arquivo (com extensão .prj- tabela 4.2) que contém todas as outras informações 

que são, mais especificamente, o nome dos arquivos de dados fixos, dados variáveis, 

propriedades físicas, condições e estimativas iniciais, e o plano de passos. 

I\o arquivo de dados fixos, são colocados os dados que dificilmente serão 

modificados (tabela 4.3). Os dados variáveis sâo as condições de operação da planta, 

e variam de teste para teste (tabelas 4.5, 4.9 e 4.13). Um arquivo especialmente 

destinado aos principais dados de propriedades físicas também é utilizado (tabela 4.8). 

As estimativas e as condições iniciais são colocadas num arquivo a parte, que irá se 

modificar ao longo da simulação (para cada passo realizado), permitindo a continuação 

2o condensador tem a função de retirar a umidade excedente do gás de reciclo 
3 o produto é constituído do óleo e do gás formados 
4 o plano de passos nada mais é do que a divisão do reator em passos e elementos 
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da simulação quando for necessário interrompê-la. Nas tabelas 4.6, 4.10 e 4.14 se vê 

a descrição do significado de cada campo numérico do arquivo de estimativas iniciais, 

mas o formato de entrada correto está ilustrado na tabela 4.4. Por fim, existe o arquivo 

do plano de passos, que é o conjunto de dados que definem a distribuição dos passos 

ao longo do reator, a quantidade de elementos a ser usado em cada região e o tamanho 

individual de cada elemento (Tabelas 4. 7, 4.11 e 4.15). 

As tabelas 4.3 a 4. 7 mostram os dados relativos ao teste 01, organizados da 

seguinte forma: 

- arquivo principal de dados - vide tabela 4.2 

- dados fixos - vide tabela 4.3 

- dados variáveis - vide tabela 4.5 

- propriedades físicas - vide tabela 4.8 

- estimativas iniciais - vide tabela 4.6 

- plano de passos- vide tabela 4. 7 
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Tabela 4.1: Estrutura do arquivo de propriedades físicas- dados gerais para uso do 

programa COND.FOR 

i 
Componente ' ' 
VAPOR 

H2S 

OXJGENJO 
C<) 

U02 

HIDROGENIO 

METANO 

ETANO 

ETENO ' 
PROFANO 

I 
PR(>PENO 

lSOBUTANO 

N-BUTANO ' I 
BUTEN0-1 

I 
1-BUTEN0-2 

c-BUTEN0-2 

JSOPENTANO I 
Bi1TADIENO 

I 
N-PENTANO 

1-PENTENO 

r 
2M-BUTENO 

t-PENTEN0-2 

li ~-PENTEN0-2 

li 2M-PENTAN0 

Componente 
VAPOR 11 ,, 

!< n;t-z 
NlTR{H;ENHl p 

li 

• PROPRIEDADES FJSJCAS ' 
Gás de arraste : 

- -Número de componentes do gás de reciclo - NGASG -27 
Constantes da eq. do cp 

PM Tcrit Vcrit AG BG CG DG 
18.015 647.3 57.1 +3.224D+01 +L924D-03 +L055D-05 -3.596D-09 
34.080 373.2 98.6 +3.194D+01 +L436D-03 +2.432D-05 -L176D-08 
31.999 154.6 73.4 +2.811D+01 .,S.680D-06 +L746D-05 -L065D-08 
28.010 132.9 93.2 +3.087D+01 -L285D-02 +2.789D-05 -1.272D-08 
44.010 304.1 93.9 +L980D+01 +7.344D-02 -5.602D-05 +L715D-08 

2.016 33.2 65.1 +2.710D+01 +9.259D-03 -L379D-05 +7.633D-09 
16.043 190.4 99.2 +L925D+01 +5.213D-02 +L197D-05 -L132D-08 
30.070 305.4 148.3 +5.409D+OO +L78ID-01 -6.938D-05 +8.713D-09 
28.054 282.4 130.4 +3.806D+OO +L566D-01 -8.348D-05 +1.755D-08 
44.094 369.8 203.0 -4.224D+OO +3.063D-OI -!.586D-04 +3.215D-08 
42.081 364.9 181.0 +3.710D+OO +2.345D-01 -1.160D-04 +2.205D-08 
58.124 408.2 263.0 -1.3900+00 +3.847D-01 -L846D-04 

I 
+2.895D-08 

58.124 425.2 255.0 +9.487D+OO +3.313D-01 -L108D-04 -2.822D-09 
56.108 419.6 240.0 -2.994D+OO +3.532D-Ol -L990D-04 +4.463D-08 I 
56.108 428.6 238.0 +L832D+Ol +2.564D-01 -7.013D-05 -8.989D-09 I 56.108 435.6 234.0 +4.396D-01 +2.953D-01 -!.018D-04 -6.160D-10 

' 72.15! 460.4 306.0 -9.525D+00 +5.066D-01 -2.729D-04 +5.7230-08 

I 54.092 I 443.7 

I 
219.0 

I 
+L120D+01 +2.724D-O! -1.468D-04 ' +3.089D-08 

72.151 469.7 304.0 -3.626D+OD +4.873D-01 -2.580D-04 I +5.3050-08 
70.135 

I 
I -L340D-01 

I 
-2.317D-04 +4.6810-08 I 464.8 300.0 

·i 
+4.329D-Ol I 

I' 70.135 465.0 300.0 +1.057D+Ol +3.997D-01 -L946D-04 
i 

+3.314D-08 li 70.135 475.0 300.0 +1.947D+00 +4.182D-Ol -2.178D-04 +4.4050-08 
' I 

I li 70.135 476.0 -300.0 -1.4.290+01 +4.6DlD-Dl -2.541D-04 I +5.4550-08 I 
86.178 497.5 367.0 -1.057D+01 -3.573D-04 +8.085D-08 I' I +6.184D-Dl 
86.178 1 504 51 367.0 1

1
• -2.386D+OO 

1

. +5 69DD-OI I -2.870D-o•[ +5.033D-08II
1 

l 507.5 I 370.0 i -4A13D+00 +5.820D-Ol -3.119D-04 +6.494D-08 
I 791.0 I 1000.0 11 -6.6640+01 +2.073D+00 -1.193D-03 i +2.667D-07 

86.178 
300.000 

Peso molecular do gás de arraste (no inicio) -PMGAS -+34.227271 
Peso molecular dos Produtos (gás+ oleo) :::::PMPRO =+125.16739488 

Gás de combustão : 
NUmero de componentes do gás de combustão=NGASC =4 

il Constantes da eq. do cp 
PM Tcrlt Vcrit li AG BG CG 

18.015 647.3 57.1 l,ll : 3.124E: 1 +1.924E-3 : 1.055E-5 
44.01 304.1 93.9 :i +1.980E+l +7.344E-2 ~5.502E-5 

2EL013 1:26.2 89.8 jj -+3.ll5E+1 -1.357E-2 · +2.680E-f, 
31.999 154.6 73.4 li +2.811E--r--1 -3.680E-6 i +1.746E-5 

DG 
-3.596E-9 

+1.715E-8 
-1.168E-8 
-1.065E--8 

Condutividade t€rmica do reator (cal/cm.vC.s)- KR -+3.800E-2 
Correção hamb perdas não previstas(cal/cm."C .s)=COR.AM:B =+l.OlOE+O 

!! 
li 
li 
I' d 
li 

inic. 
%moi 

0.000 
12.19 
0.310 
3.08 
5.12 
7.45 

26.13 
9.45 
5.92 
5.93 
8.68 
Ll7 
1.26 
4.76 
1.29 
L 51 
0.49 
1.00 
0.36 
0.41 
0.36 

0.200 
0.250 

0.92 
0.140 

L62 
0.0 

gás 

"' wol 

5.83 
7.1 

76.77 
lü.30 

I 

I 
I 

I 
I 
I 

Tabela 4.2: Tabela ilustrando as informações contidas nos arquivos com extensão * .prj 

'ARQUIVOS • 
Nome do arquivo para os dados fixos 
Nome do arquivo para os dados variáveis 
Nome do arquivo para as propriedades físicas 
Nome do arquivo para as estimativas iniciais 
Nome do arquivo para plano de execução (passos) 

-DATFIX3 
~DATVSI 

~PROPFIS6 

~INTERMED 

~PLANP06 

.DAT 

.DAT 

.DAT 

.DAT 

.DAT 

.DAT 

prod. 
%mo! 

o. 
8.048 
0.205 
2.033 
3.38 

4.918 
17.25 
6.239 
3.908 
3.9!5 

5.73 
0.773 
0.832 
3.142 
0.852 
0.997 
0.323 
0.66 

0.238 
0.27 

0.238 
0.132 
0.165 
0.607 
0.092 
0.231 

34.822 
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Tabela 4.3: Informações incluídas no arquivo de dados fixos do teste 01 
* DADOS FIXOS * vanav. *70***** 

Comprimento do reator (em) = LF =1500. 
Diâmetro interno do reator (em) =DI =7.792 
Diâmetro externo do reator (em) = D2 =8.89 
Diâmetro interno do tubo refratário (em) = D3 =16.83 
Diâmetro externo da Camada isolante (em) = D4 =45.72 
Temperatura ambiente (°C) = TIN =20. 
Emissividade do xisto =EMX =0.89 
Emissividade do reator (sup. interna) =EMR =0.85 
Emissividade do reator (sup. externa) =EPSR =0.83 
Emissividade do refratário(sup interna) =EPST =0.8 
Absortividade do xisto =ALPX =0.88 
Absortividade do reator (sup. interna) =ALPRI =0.78 
Absortividade do reator (sup. externa) =ALPR =0.883 
Absortividade do refratário(sup interna) =ALPT =0.8 
Emissividade do isolante =EMIS =0.9 

Tabela 4.4: Ilustração do formato para os dados do arquivo de dados miC!ais ejou 

intermediários - dados o teste 01 

.0000 .!H.l771S2 400.<iC38124 l27.781ltWOO 349.20&1172 7C.35iHJOIHJ .9311680 llS7.220IHHl .IIHUUOO(l .053250 .00925011 
O. (L H. H. O. ü. O. H. O. H. 0. 
4.42!HHHHJ!Hl0Ul!E-002 O.OO(lOOtl!fOOOOOE+OOO O.OOE+OO 
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Tabela 4.5: Informações contidas no arquivo de dados variáveis para o teste OI 
* DADOS VARJAVEIS * variav. *60***** 

Número de equações diferenciais a resolver 
Vazão mássica inicial de gás de arraste (kg/h) 
Vazão mássica inicial de xisto (kg/h) 
Teor inicial dos orgânicos (%peso) 
Teor inicial de umidade no xisto (%peso) 
Diâmetro médio das partículas (em) 
Vazão mássica· de fumos (kg/h) 
Fator de forma para a radiação 

= l'iV 
= MGO 
= MXO 
= YO 
= UMIO 
= DPART 
= MCOMB 
= FRX 

-lO 
=61.4997 
=308. 
=0.0925 
=0.0442 
=0.0218626 
=732.494 
=0.61 

Tabela 4.6: Estrutura para os dados do arquivo de dados iniciais e/ou intermediários 

- dados para o teste O 1 
altura inidal do pas~o ~ O.H 

z 
variável .0000 .9977182 4\)0.66381 
d .. riva.da O. O. O. 
umidad<' ! i:uicial - 4.420E-002 

T 
127.7800 
o. 

"" T, pr<"~~âo 

34í.l.20511 76.3.!>00 .9311(.6 

o. o. o. 
derivada- O.OOE+OOü 

Te Gnoversin Q B 
1157.220 .0000 .08325 .00!'125 

o. o. n. o. 
bandeira- O 

Tabela 4.7: Estrutura do arquivo com os dados necessários para o plano de execução 

por passos - dados utilizados para o teste 01 

o. 
12. 
18. 
24. 
28. 
40. 
90. 
200. 
400. 
700. 

Arquivo do plano de execução por passos: 

112. I 2. 5 li o;z 0.2 1 0.2 ' 0.2 0.2 

1

18. I 1. 1 l1.o I 
24. I 2. 5 I 0.2 0.2 I 0.2 0.2 I 0.2 

' I i ' 
I 28. l. 1 11.0 I I I 
I 40. 2. 5 0.2 0.2 0.2 0.2 I 0.2 

90. 15. 
200. 10. 

1400. 20. 

1700. 50. 
1 1500. 100. 

5 1 o.2 o.2 o.2 o.2 o.2 
5 
5 
5 
5 

1 o.2 o.2 
I 0.2 0.2 

0.2 0.2 
0.2 0.2 

0.2 0.2 0.2 

0.2 I 0.21 0.2 
0.2 0.2 0.2 
o.2 o.2 i o.2 



Tabela 4.8: Estrutura do arquivo de propriedades físicas- dados para o teste 01 

Componente 
VAPOR 

H2S 
OXIGENIO 

co 
noz 
HIDROGENIO 

METANO 

ETANO 
ETENO 
PROFANO 

PRO PENO 

ISOBtTTANO 

N-BUTANO 

BllTEN0-1 

t-BUTEN0-2 

<"-BUTEN0-2 I 
lSOPENTANO ~~-~~ BUTADIENO ' 

N-PENTANO 

l-PENTE]'\0 l'i,' 
2M-BUTENO 

<"-PENTEN0-2 

2M-PENTANO 

Componente 

li 
li ,. 
H 
li 

i! 
C02 i1 

N!TROt1ENJÜ li 
li 

VAPOR 

OXlGENJO ,, 

PM 
18.015 
34.080 
31.999 
28.010 
44.010 

• PROPRIEDADES FISICAS " 
Gás de arraste : 

Número de componentes do gás de recido = NGASG =27 

Tcrit 
647.3 
373.2 
154.6 
132.9 
304.1 

33.2 
190.4 
305.4 
282.4 
369.8 
364.9 
408.2 
425.2 
419.6 
428.6 
435.6 

Vcrit AG 
Constantes da eq. do cp 

BG CG 
+1.9240-03 
+1.4360-03 
-3.6800-06 
-1.2850-02 

+1.0550-05 
+2.432D-05 
+1.7460-05 
+2.789D-05 
·5.602D-05 
-1.3790-05 

+L197D-05 
-6.9380-05 
-8.3480-05 
-1.586D-04 
-1.160D-04 
-1.8460-04 
-1.1080-04 
-1.990D-04 
-7.013D-05 
-1.018D-04 

li 
DG li 

-3.596D-09 
-L176D-08 
-1.0650-08 
-1.272D-08 

+1.7150-08 
+7.633D-09 
-1.1320-08 

+8.7130-09 
+1.7550-08 
+3.2150-08 
+2.205D-08 
+2.895D-08 
-2.822D-09 

H.463D-08 
-8.9890-09 
-6.160D-10 

2.016 
16.043 
30.070 
28.054 
44.094 
42.081 
58.124 
58.124 
56.108 
56.108 
56.108 
72.151 
54.092 
72.151 
70.135 
70.135 
70.135 
70.135 
86.178 
86.178 1 

86.178 I 

1

460.4 
443.7 
469.7 j 

1

1 464.81 
465.0 

57.1 
98.6 
73.4 
93.2 
93.9 
65.1 
99.2 

148.3 
130.4 
203.0 
181.0 
263.0 
255.0 
240.0 
238.0 
234.0 
306.0 
219.0 
304.0 
300.0 
300.0 
300.0 
300.0 

+3.2240+01 
+3.194D+Ol 
+2.811D+01 
+3.0870+01 
+J.980D+01 
+2.7100+01 
+1.925D+01 
+5.4090+00 
+3.8060+00 
-4.224D+00 

+3.710D+00 
-1.3900+00 

+9.4870+00 
-2.9940+00 

+l.832D+Ol 
+4.396D-01 
-9.525D+OO 

+Ll20D+Ol 
-3.6260+00 

+7.3440-02 
'+9.259D-03 
+5.2130-02 
+1.7810-01 
+1.5660-01 
+3.063D-01 
+2.3450-01 
+3.8470-01 
+3.3130-01 
+3.5320-01 
+2.5640-01 
+2.9530-01 
+5.066D-01 
+2.7240-01 
+4.873D-Ol 
+4.329D-01 
+3.997D-01 
+4.1820-01 
+4.601D-01 
+6.184D-Ol 
+5.690D-Ol 
+5.8200-01 

-2.7290-04 +5.7230-08 
-1.4680-04 +3.089D-08 
-2.580D-04 +5.3050-08 

' 300.000 i 

475.0 
476.0 
497.5 367.0 
504.5 367.0 
so7.5 1 37o.o 
791.0 t 1000.0 

-1.340D-Ol 
+L057D+Ol 
+L947D+00 

I -L429D+01 

1

1 -L057D+01 
, -2.386D+00 

l
d -4.413D+00 
11 -6.664D+01 I +2.073D+00 

-2.3170-04 +4.681D-08 
-L946D-04 +3.3140-08 
-2.178D-04 +4A05D-08 i 
-2.541D-04 +5.455D-08 1 

-3.5730-04 I +8.085D-08 I 
-2.8700-04 I +5.0330-08 
-3.119D-041 +6.494D-08 
-1.193D-03 +2.667D-07 

Peso molecular do gás de arraste {no tmc10) -PMGAS- 31.6610008168 
Peso molecular dos Produtos (gás+ oleo) -PMPRO - 120.2124224030 

PM 
18.015 
44.01 

28.013 
31.990 

Gás de combustão : 
Número de componentes do gás de combustão-NGASC -4 

Te ri~ 
647.3 
304.1 
126.2 
154.6 

li Constantes da eq. do cp 
V crit Jrf---A;cG~----,-=~B"G,;;==--=;'-'-"--'FoC,G-?'----r--D;vG'"--ij 

57.1 . 

93.9 li 
89.8 !i 
73.4 

+3.224E; 
+1.980E+ 1 
-+3.115E+1 
+2.811E+1 

: 1.924E--3 
+7.3-HE--2 
-1.357E--2 

: 1.055E-5 
-5.602B-5 

+2.680E-S 

-3.596E--91'i' 
+L715E-8 ,

1 -1.168E-8 
-3.6F.OE-6 1 -i-1.746B-5 1 -L065E-8 il 

CondutíYidade térmica do reatOr (caljcm."C.s)- KR-; 3.800E-2 
Correçfw hamb perdas não previstas(cal/cm.'-'C.s)::::::CORAMB =+L010E+O 

in i c. 
%m<>l 

5.500 
11.520 

.293 
2.911 
4.838 
7.040 

24.693 
8.930 
5.594 
5.604 
8.203 
1.106 
1.191 
4.498 
1.219 
1.427 

.463 

.945 

.340 

.387 

.340 

.189 

.236 

.869 

.132 
1.531 

.000 

gás 
')i(,,,..,] 

5.83 
7.1 

76.77 
10.30 

prod. 
",i, moi 

.000 
8.192 

.208 
2.070 
3.441 
5.006 

17.559 
6.350 
3.978 
3.985 
5.833 

.786 

.847 
3.199 

.867 
1.015 

.329 

.672 

.242 

.276 

.242 

.134 

.168 

.618 

I 
.094 

1.089 
1 sz.so1 

Para o teste 02, os dados usados (já computadas as respostas do programa 

COJ\'D.FOR) sao: 

- arquivo principal de dados- idem teste 01 -vide tabela 4.2 

- dados fixos - idem teste 01 - vide tabela 4.3 

- dados variáveis - vide tabela 4.9 

- propriedades físicas - vide tabela 4.12 

- estimativas iniciais - vide tabela 4.10 

- plano de passos- vide tabela 4.11 
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Tabela 4.9: Informações contidas no arquivo de dados variáveis para o teste 02 
*DADOS VARIAVEIS * vanav. *60***** 

Número de equações diferenciais a resolver 
Vazão mássica inicial de gás de arraste (kg/h) 
Vazão mássica inicial de xisto (kg/h) 
Teor inicial dos orgânicos (%peso) 

=NV 
MGO 

=MXO 
= YO 
= UMIO 

=lO 
=61.5 
=306. 
=0.0925 
=0.0442 Teor inicial de umidade no xisto (%peso) 

Diâmetro médio das partículas (em) 
Vazão mássica de fumos (kg/h) 

= DPART =0.0218626 
=MCOMB =839.7 

Fator de forma para a radiação = FRX =0.61 

Tabela 4.10: Estrutura para os dados do arquivo de dados iniciais e/ou intermediários 

- dados para o teste 02 
altura íuicial do a.,;o ~ (L(I 

z ~ T: "" T, pr .. s~â<:> T· Conversão Q 
variável I .OOOU .997771{; 406.659757 134.0000 355.23898 86.0000 .931168 1182.000 .0000 .08325 

d<":dvada I O. O. O. O. 
umidadf' ' illkial - 4.42üE-002 

o. o. o. o. o. o. 
derivada- O.iJOE+(W(I bandt-ira- H 

Tabela 4.11: Estrutura do arquivo com os dados necessários para o plano de execução 

por passos- dados utilizados para o teste 02 
Arquivo do plano de execução por passos: 

Z(inic) Z(fim) 

1 

Passo NEL I Tamanh~ de c~da elemento no passo 

' . ' ,, 1 I 2 I 3 I 4 I 5 I 
o. 110. I 2. I 5 'i 0.2 I 0.2, 0.2 I 0.2 I 0.2, 
10. 12. L 1 •. 1.0 I I I 

i 18. 
I I 

12. 2. 5 1 0.2 0.2 0.2 0.2 I 0.2 
' 

18. 1?2 L 1 ,- . 1 
LO 

22. 50. I 2. 5 1 o.2 0.2 0.2 0.2, 0.2 
50. 200. 5. 5 1 o.2 0.2 I 0.2 0.2 ' 0.2 

I 
200. 500. 10. 5 0.2 0.21 0.2 0.2 0.2 
500. 1500. 100. ,5 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2 

E 
.00925 
o. 
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Tabela 4.12: Estrutura do arquivo de propriedades físicas- dados para o teste 02 

Componente 
VAPOR 

H2:' 

OXIGENlO 

co 
C02 

HIDROGENIO 

METANO 

ETANO 

ETENO 

PROPANO 

PRO PENO 

IS<H3lTTANO 

N-BPTANO 

BllTEN0-1 

t-BllTEN0-2 

(-BFTEN0-2 

JSOPENTANO 

BVTADIENO 

N-PENTANO 

l-PENTENO 

2M-BllTENO 

t-PENTEN0-2 

~-PE:t"TEN0-2 

2M-PENTANO 

3M-PENTANO 

flç (> > 
ÓLEO 

• PROPRIEDADES FISICAS • 
Gás de arraste : 

Número d e com one - -p ntes do gás de recido NGASG 27 

I I Constantes da eq. do cp 

I PM Tcrit Vcrit AG BG CG DG 
18.015 647.3 57.1 +3.224D+01 +L924D-03 +L055D-05 -3.596D-09 
34.080 373.2 98.6 +3.194D+01 +1.4360~03 +2.432D-05 -1.176D-08 
31.999 154.6 73.4 +2.811D+01 -3.680D-06 +L746D-05 -L065D-08 
28.010 132.9 93.2 +3.087D+01 -1.285D-02 +2.789D-05 -1.272D-08 
44.010 304.1 93.9 +L980D+01 +7.344D-02 -5.602D-05 +L715D-08 

I 
2.016 33.2 65.1 +2.710D+01 >t9.259D-03 -1.379D-05 +7.633D-09 

16.043 190.4 99.2 +1.925D+Dl +5.213D-02 +1.197D-05 -1.132D-08 
I 30.D70 305.4 148.3 +5.409D+OO +L78lD-01 -6.9380-05 +8.713D-09 

I 28.054 282.4 130.4 +3.806D+OO +L566D-Ol -8.348D-05 +L755D-08 
44.094 369.8 203.0 -4.224D+OO 

I 
+3.063D-01 -1.586D-04 +3.215D-08 

I 
42.081 364.9 181.0 +3.710D+00 +2.3450-01 -1.160D-04 +2.205D-08 
58.124 408.2 263.0 -1.390D+OO ' +3.847D-01 -1.846D-04 +2.895D-08 

,, 58.124 425.2 255.0 +9.487D+OO +3.3130-01 -1.108D-04 -2.822D-09 
56.108 419.6 240.0 

I 
-2.994D+00 +3.532D-01 -L990D-04 H.463D-08 

56.108 428.6 238.0 

li 
+L832D+01 +2.564D-01 -i.013D-05 -8.989D-09 

I 56.108 435.6 234.0 +4.396D-OI +2.953D-01 

I 
-1.018D-04 -6.160D-10 

I 
72.151 460.4 306.0 

I 
-9.525D+OO +5.066D-01 -2.729D-04 +5.723D-08 

54.092 443.7 219.0 +1.120D+01 
I 

+2.724D-OI -1.468D-04 +3.089D-08 

I 
72.151 469.7 304.0 I -3.626D+OD +4.8i3D-Ol -2.58DD-04 +5.305D-08 
70.135 464.8 300.0 -1.340D-01 I +4.329D-01 -2.317D-04 +4.681D-08 
70.135 465.0 300.0 +L057D+01 +3.997D-01 -1 946D-04 +3.314D-08 

li 70.135 475.0 300.0 +1.947D+OO I +4.182D-01 -2.178D-04 +4.405D-08 
70.135 476.0 300.0 -1.429D+01 +4.601D-01 -2.541D-04 +5.455D-08 
86.178 497.5 367.0 -1.057D+D1 +6.184D-01 -3.573D-04 +8.085D-08 ,r 
86.178 504.5 367.0 -2.386D+00 +5.690D-Ol -2.870D-04 +5.033D-08 

11 86.178 507.5 370.0 -4.413D+00 ' +5.820D-Ol -3.119D-04 +6.494D-08 
H 3oo.ooo I 791.0 1000.0 -6.664D+01 +2.073D+00 I -1.193D-03 +2.667D-07 

Peso molecular do gas de arraste {no mlcto) -PMGAS - 31.6610008125 
~e~o molecular dos Produtos (gás+ oleo) =PMPRO = 120.1345892254 

Gás de combustão : 
Número de componentes do gás de combustão:::::NGASC =4 

inic. 
%wol 

5.500 
11.520 

.293 
2.911 
4.838 
7.040 

24.693 

' 
8.930 
5.594 
5.604 
8.203 
1.106 
1.191 
4.498 
1.219 
1.427 

.463 

.945 

I 
.340 
.387 
.340 

I 
.189 
.236 
.869 
.132 I 

I 1.531 
I .000 

\ gás 
Componente li 

---~~ Constantes da eq. do cp 
PM Tcr:it Vcrít AG BG CG DG IJ <;>, mol 

VAPOR I, 

li 
18.015 

44.01 
28.013 
31.999 

647.3 
304.1 
126.2 
154.6 

~~:~ 11 

+3.224E+l 
+L980E-+-1 
+3.115E+1 
+2.811E..;_1 

+1.924E-3 
+7.344E-2 
-L357E-2 

+L055E--5 
-5.602E-5 

-3.596E-9 I 

li li' NlTRo<_;ENiO , 89.8 

I' 73.4 ,1 
--+ 2.680E-5 

-3.680E-6 +Li46E-5 

+L715E-8 
-1.168E-8 
-1.065E-8 

Condutlvidade térmic;o. do reator (cal/cm."C.s)= KR =+3.800E-2 
Correção hamL perda5 não previst-as{c:zl/cm.''C.s}-CORAMB -+1.010E+O 

Para o teste 03: 

- arquivo principal de dados- idem teste 01 - vide tabela 4.2 

- dados fixos - idem teste 01 - vide tabela 4.3 

- dados variáveis - vide tabela 4.13 

- propriedades físicas- vide tabela 4.16 

- estimativas iniciais- vide tabela 4.14 

- plano de passos - vide tabela 4.15 

5.83 
7.1 

76.77 
10.30 

prod. 
%moi 

.000 
8.195 

.208 
2.071 
3.442 
5.008 

17.567 
6.353 
3.980 
3.987 
5.835 

.787 

.847 
3.200 

.867 
1.015 

.329 

.672 

.242 

.276 

.242 

.134 

.168 

.618 

.()94 

1.089 
32.772 
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Tabela 4.13: Informações contidas no arquivo de dados variáveis para o teste 03 
* DADOS VARIA VEIS * vanav. *60***** 

Número de equações diferenciais a resolver 
Vazão mássica inicial de gás de arraste (kg/h) 
Vazão mássica inicial de xisto (kg/h) 
Teor inicial dos orgânicos (%peso) 
Teor inicial de umidade no xisto (%peso) 
Diâmetro médio das partículas (em) 
Vazão mássica de fumos (kg/h) 
Fator de forma para a radiação 

= NV 
=MGO 
=MXO 
= YO 
= UMIO 
= DPART 
= MCOMB 
= FRX 

=10 
=73.18 
=278. 
=0.0925 
=0.0 
=0.022 
=688. 
=0.61 

Tabela 4.14: Estrutura para os dados do arquivo de dados iniciais ejou intermediários 

- dados para o teste 03 
altura inicial d<> pa~~"- 0.0 

z v T ., T, pre;:J>ii.o T' Conversão Q B 
variável 1 .OOíiU .99l:llS03 455.7203 112.7800 408.77407 lflO.OOUO .93116S 1200.000 .OOU{J .08325 .00025 

d .. ri-vada I (L o. (L 
'>midad" , iiJici;;.l - o.nonE+ooP 

o. o. o. o. o. o o. ü. 

d .. rivada- O.OOE+!WO l>a:udeira- o 

Tabela 4.15: Estrutura do arquivo com os dados necessários para o plano de execução 

por passos - dados utilizados para o teste 0.3 
Arquivo do plano de execução por passos: 

Z(inic) I Z(fim) I Passo I NEL Tamanho de cada elemento no passo 

I I 1 2 I 3 4 I 5 I 
o. 10. I 2. 

I~ 
0.2 0.2 0.2 0.2 0.2 I 

' 10. 12. IL 1.0 
12. 18. I? 5 0.2 0.2 0.2 I 0.2 0.2 I 

I~: 18. 22. 1 LO I 
I 

22. 50. I:· 5 0.2 0.2 0.2 I 0.2 0.2 
50. 200. ;). 5 0.2 0.2 0.2 I 0.2 0.2 
200. 500. ,10. 5 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2 
500. 1500. 1 100. 5 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2 
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Tabela 4.16: Estrutura do arquivo de propriedades físicas- dados para o teste 03 
• PROPRIEDADES FISICAS • 

Componente 
VAPOR 

H2S 

OXJI;ENJO 

co 
1>02 

HIDROGENIO 

METANO 

ETANO 

ETENO 

PROPANO 

PR<>PENO 

JSOBUTANO 

N-Dl1TANO 

BITTEN0-1 

t-BT!TEN0<2 

c-BUTEN0-2 

LSOf'ENTAN(l 

BUTADlEN{l 

N-PENTAN(l 

1-f'ENTENO 

2M-Bl1TENO 

t-PENTEN0-2 

c-PENTEN0-2 

2M-PENTAN<l 

SM-PENTANO 

cc .. > 
ÓLEO 

Componente 
VAPOH 

!002 

Gás de arraste : 
Número de componentes do gas de reciclo- NGASG -27 

Constantes da eq. do cp 
PM Tcrit Vcrit AG BG CG 

18.015 li 647.3 57.1 +3.224D+01 
34.080 373.2 98.6 +3.194D+Ol 
31.999 154.6 73.4 +2.811D+01 
28.010 132.9 93.2 +3.087D+01 
44.010 304.1 93.9 + 1.980D+01 

2.016 33.2 65.1 I +2.710D+01 
16.043 190.4 99.2 i + 1.9250+01 
30.o70 305.4 148.3 +5.409D+OO 
28.054 282.4 130.4 +3.806D+OO 
44.094 369.8 203.0 -4.224D+OO 
42.081 364.9 181.0 +3.710D+OO 
58.124 408.2 263.0 -1.390D+OO 
58.124 425.2 255.0 +9.4870+00 
56.108 419.6 240.0 i -2.9940+00 
56.108 I 428.6 238.0 I + 1.8320+01 

72.151 460.4 306.0 -9.525D+OD 
54.092 443.7 219.0 +1.120D+OI 

+L924D-03 
+L436D-03 
-3.680D-06 
-1.285D-02 

+7.344D-02 
j +9.259D-03 

+5.213D-02 
+1.78lD-01 
+1.566D-01 
+3.063D-01 
+2.345D-Ol 
+3.847D-Ol 
+3.313D-01 
+3.532D-Ol 
+2.564D-01 
+2.953D-Dl 
+5.066D-01 
+2.724D-01 

56.108 435.6 234.0 11 +4.3960-01 

72.151 469.7 304.0 I -3.6260+00 +4.8730-01 
70.135 464.8 300.0 I -1.340D-01 +4.329D-01 

, li I 
70.135 I 465.0 I 300.0 il +1.0570+01 I +3.997D-Ol 

I 
70.135 ! 475.0 300.0 J/ +1.9470+00 ] +4.182D-Ol 

l
-I ~~:i;~ li !~~ ~ ;~~ ~ li :i ~~~~~~i 11 !!:~~!~:~i 
I 86.178 i 507.5 370.0 -4.413D+OO +5.820D-01 

+L055D-05 
+2.432D-05 
+L746D-05 
+2.789D-05 
-5.602D-05 
-l.379D-05 

+l.l97D-05 
-6.938D-05 
-8.348D-05 
-1.586D-04 
-1.160D-04 
-l.846D-04 
-1.108D-04 
-1.990D-04 

I 
-7.013D-05 
-l.018D-04 
-2.7290-04 
-1.468D-04 
-2.5800-04 
-2.317D-04 
-1.946D-04 
-2.178D-04 
-2.541D-04 
-3.5730-04 
-2.870D-04 
-3.119D-04 

DG 
-3.596D-09 ' 
-1.176D-08 
-l.065D-08 
-1.272D-08 

+L715D-08 
+7.6330-09 
-1.132D-08 

+8.713D-09 
+1.755D-08 
+3.215D-08 
+ 2.205D-08 I 
+2.895D-08 I 
-2.822D-09 

+4.463D-08 
-8.989D-09 
-6.160D-10 

+5.723D-08 
+3.089D-08 
+5 305D-08 

-t-4 6810-081 
+3 3140-08 
T4 4050-08 I 

I +5 455D-081 
+8.085D-08 
+5.0330-08 
+6.494D-08 I I 

86.178 504.5 l1 367.0 1.:.; -2.3860+00 +5.6-90D-Ol 

- I ' ;I I . I sou.ooo i 791.0 ! lDOo.o jl -6.664D+Ol _ +2.073D+OD 1 -L193D-os +2.667D-07 

PM 
18.015 

44.01 

Peso molecular do g-3.s de arraste (no inicio) =PMGAS-= 31.6610008125 
Peso molecular dos Produtos (gás T oleo) =PMPRO- 120.1345892254 

Gás de combustão : 
Número de componentes do gás de combustão=NGASC =4 

li Constantes da eq. do cp 
Tcrii Vcrit AG BG j CG DG 
G-47.3 57.1 ii +3.224LTl +1.924E-3 I +1.055E--5 -3.596E-9 

304.1 I 93.9 1.1. +1.980E+1 -t7,344E-2 ,'! -5.602E--5 
NlTRn\;EN10 28.013 126.2 J,l 89.8 +3.ll5E+l -1.357E-2 , +2.680E-5 

--'::.'X:.:' '::.'-;c:E::.N::."l.:.Oc.... __ JL..:.':cl::.."-9°=." 9:....l~154. 6 73.4 I: + 2 .811E+ 1 -3 .680E-G T L 7 46E-5 

+L715E-8 
-1.168E-8 
-1.065E-8 

Condutividade térmica do reator fcal/cm."C.ld- KR -T3.800E-2 
Correção hamb perdas não pre-dstas{ c~l/ c~n. "C .s }-,OORA-"".1B ~...;- 1.010E+0 

inic. prod. 
% nwl %mo! 

5.500 .000 
11.520 8.195 

.293 .208 
2.911 2.071 
4.838 3.442 
7.040 5.008 

24.693 17.567 
8.930 6.353 
5.594 3.980 
5.604 3.987 
8.203 5.835 
1.106 .787 
1.191 .847 
4.498 3.200 
1.219 .867 
1.427 1.015 

.463 .329 

.945 .672 

.340 .242 

.387 .276 

.340 .242 

.189 .134 
.236 .168 
.869 .618 
.132 .094 

L531 1.089 
.ooo I 32.112 

5.83 
7.1 

76.77 
10.30 
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4.5 Programas para Auxiliar a Análise Paramétrica 

Depois de alcançar resultados satisfatórios na simulação, procede-se a análise da de

pendência dos resultados em relação aos parâmetros do método numérico. Em seguida, 

procura-se identificar os parâmetros do modelo que influenciam na simulação, para que 

se possa ter uma idéia da importância de cada um deles, e também para questionar a 
' 

origem dos valores usados para os principais parâmetros (dados, correlações e estima-

tivas). 

Para executar tais análises utiliza-se o mesmo programa principal, com a 

mudança proposta no parâmetro escolhido (um por vez). As respostas simuladas 

são comparadas entre os diversos casos. Desenvolveu-se três programas para auxiliar 

nestas tarefas, que são: 

4.5.1 DERIV.FOR 

Este pequeno programa tem a finalidade de encontrar a maior diferença e a diferença 

média entre as derivadas obtidas na interseção de dois passos em sequência. Ou seja, 

a resposta da simulação pode apresentar na interseção, a derivada pelo elemento a 

esquerda um pouco diferente do que pelo elemento da direita. 

En, resumo, o que se avalia é a condição de continuidade na derivada pri

meira, já que a continuidade na variável é garantida na formulação da resolução 

mumérica. Assim o resultado será melhor quanto menor for a discrepância entre 

os va]ores das derivadas nos pontos nodais. 

O programa pede inicialmente pela entrada do caminho de diretório para 

ler o arquivo DERIV.RES que é gerado pelo programa principal. Depois pergunta se 

é desejável um gráfico e, em caso positivo, de qual variável. Para o gráfico, cria-se 

um arquivo (cujo nome também é perguntado) com as diferenças relativas percentuais 

entre as derivadas em cada ponto nodal que determina passos consecutivos. Depois 

de calcular todos os pontos, pergunta-se o nome do arquivo para armazenar os dados 

das diferenças média e maior. A relação percentual apresentada nas tabelas é sempre 

em função do maior valor para a derivada encontrada para a variável, diferente do 

caso do gráfico, onde a derivada anterior (pela esquerda) é utilizada. Exemplos destas 

tabelas estão no ítem da análise dos resultados no próximo capítulo. 
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4.5.2 DECISAO.FOR 

Com este programa pretende-se agrupar o grande número de dados fornecidos nas 

simulações em um conjunto de informações essenciais para a análise da influência de 

um parâmetro qualquer. 

A única informação passada ao programa via teclado é o nome do arquivo 

que contém todas as informações para a execução do programa, que são: a) o número 

de configurações a avaliar, incluindo o caso base; b) uma bandeira (l=ligado; O=des

ligado) para indicar se é desejável relatório na tela do andamento do programa; c) 

o título a ser impresso no topo da tabela; d) o caminho para encontrar os arquivos 

VARI.RES, DERIV.RES e TW.RES de cada caso estudado; e) a chamada indicadora 

de cada caso a ser usada nas linhas e colunas das tabelas; f) o caminho (incluindo o 

nome sem a extensão) do arquivo de resposta. 

O arquivo gerado terá obrigatoriamente a extensão (.ADP) e conterá duas ta

belas. Na primeira colocam-se as maiores diferenças absolutas com o caso de referência 

(caso base) em cada uma das variáveis. A segunda mostra a média das diferenças. 

As variáveis mostradas na tabela são aquelas do modelo e mais as temperaturas de 

pele, a saber: porosidade, velocidade e temperatura do gás de arraste, velocidade e 

temperatura do xisto, pressão, temperatura do gás de aquecimento, concentração do 

querogênio e do betume e a conversão; a temperatura de parede do reator e a externa 

ao refratário. 

Para as temperaturas de parede, calcula-se a média pela diferença pura e 

simples entre os valores listados no arquivo TW.RES. Nas variáveis do modelo, calcula-

se a média da diferença entre uma curva e outra~ utilizado-se a expressão 4.37 

- N h [(PV1
- PV 1 + PV3

- FV 3
) (PV2

- PV/- Pi74 + PV4
) ] fltT.::.;:;:;_~_:!_. Z Ü. t Ü _L t U t' Ü ·h 

' L 1500 2 ' 12 d ' 
d=l 

(4.37) 

onàe 

L> V; = diferença média da variável V qualquer no caso (i = 20el = número do 

elemento dentro do passo considerado 

N = número total de elementos de Z = O a Z = 1500 em 

hd = tamanho do elemento 

Pl~k = parâmetro k para a variável V no caso i; i=O é o caso de referência. 

A equação acima é obtida pela média ponderada (usando o tamanho de 
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cada elemento como peso) da diferença média de cada elemento. Pela integração da 

diferença no valor das variáveis, para cada caso, no intervalo correspondente, obtém-se 

a média para o elemento (diferença das áreas de cada curva). 

O tempo de residência, é obtido através do valor da velocidade média do 

xisto. A velociade média é calculada de acordo com a expressão 4.38 

V'= ~ ~. [(P(v,)l + P(v,)~)-'- (P(v.)f P(v.lt). h ] 
.. L., 1500 2 ' 12 el ' 

d=l 

( 4.38) 

' 
onde 

Vxi = velocidade média do xisto para o caso i 

P(v.)f = parâmetro (K) do polinômio da velocidade do xisto para o caso i. 

Com a finalidade de avaliar melhor e mais rapidamente o que acontece com 

os resultados pela variação de um dado parâmetro, utiliza-se um fator (fdif )i para 

representar uma relação média para todas as variáveis entre todos os casos 

(4.39) 

onde 

PF/ = valor da variável dependente v, F = (c:, v9 , T9 , ••• , Tw,, Tw,) no ponto nodal nd 

i = identifica o caso estudado, sendo igual a zero para o caso base 

N D e nd = referem-se ao número de pontos nodais 

NT = número total de parcelas das somatórias incluindo todas as variáveis. 

4 .3 os 

Este programa é utilizado para organizar as tabelas com informações para construir 

os gráficos. A filosofia de utilização repete os estilos anteriores, tanto assim que o 

arquivo de entrada difere do arquivo usado no DECISAO.FOR no nome do caminho 

do arquivo de resposta (onde o nome do arquivo é dispensado); e incluindo também 

outros dados: a) abreviatura de dois caracteres para o parâmetro em estudo; e número 

de configurações a analisar; b) identificação de qua. configuração será usada (a pri

meira sempre será o caso base); c)número identificando o tipo do gráfico; d)nome do 

arquivo contendo os pontos (Z) que deverão constar na tabela dos gráficos 1 e 2, e 

(ARQZ3S.PAT) no gráfico 3; e)número da variável a analisar; f)número de sequência. 
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O número da variável pode ter valor de um a doze, sendo um a dez as 

variáveis do modelo; onze para a temperatura de parede do reator e doze para a 

temperatura de parede do isolamento externo. 

O tipo do gráfico é identificado por um número, sendo o número I para 

gráficos relacionando uma variável qualquer (V), com os diversos casos, contra a 

variável independente (Z). O tipo 2 é para a diferença relativa percentual (Ã V;) contra 

Z,onde 
Y- V0 • 

Á v, = ' v; . 100 (4.40) 

Finalmente, no gráfico 3 relaciona-se a influência sobre uma variável qualquer 

contra os valores adotados para o parâmetro. 



Capítulo 5 
, 

RESULTADOS E ANALISES 

Neste capítulo discutem-se os resultados obtidos pela simulação, a comparação com 

dados experimentais, o ajuste do modelo e a influência dos principais parâmetros 

utilizados na modelagem. 

5.1 Validação do Modelo Matemático 

Depois de expor a metodologia utilizada, os resultados obtidos são apresentados e 

comparados com os dados experimentais. 

Para avaliar se o modelo matemático proposto neste trabalho pode represen

tar o modelo físico, procede-se a comparação com três testes experimentais. O teste 

01. com a conversão final em 75%, apresentou as melhores condições de estabilidade 

na operação da planta, e por isto é que este teste torna-se o mais importante. 

Os dados coletados na planta que serão usados na comparação, em ordem 

decrescente de importância~ são: 

a) a conversão final; 

b) as temperaturas de pele do reator (Tw,), tomadas em sete pontos diferen

tes, a saber: 129 em, 392 em, 448 em, 787 em, 1160 em e 1460 em; 

c) a temperatura de saída do gás de combustão (Te); 

d) a temperatura de saída do gás de arraste (T9 ), também denominada de 

temperatura de retortagem; 

e) as temperaturas de pele do isolamento externo, somente para o teste 01. 
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5.1.1 Teste 01 

Os dados utilizados para executar o teste 01 estão nas tabelas 4.2 a 4. 7. E o resultado 

obtido está na tabela 5.1 em forma compacta. 

0.00 
10.00 
20.00 
30.00 
50.00 

100.00 
200.00 
300.00 
400.00 
500.00 
600.00 
700.00 
800.00 
900.00 

1000.00 d 
1100.00 ii 
1200.00 li 
1300.00 li 
1400.00 li 
1soo.oo !1 

.99771 

.99751 

.99739 

.99737 

.99740 

.99770 

.99819 

.99847 

.99864 

.99876 

.99884 

.99891 

.99896 

.99900 

.99903 

.99906 

.99908 

.99911 

.99913 

.99914 

400.66 
394.97 
451.72 
49Ú5 
524.80 
588.50 
691.57 
773.09 
839.56 
894.62 
940.61 
978.93 

1•"10.79 

l'i37.36 
1059.96 
1080.05 
1099.02 
1117.58 
1135.57 
1152.24 

127.78 
121.99 

97.24 
90.72 

110.52 
157.00 
232.11 
291.37 
339.57 
379.39 
412.57 
440.13 
462.96 
481.83 
497.49 
510.73 
522.31 
532.82 
542.47 
551.20 

349.20 
320.53 
305.80 
303.31 
307.03 
347.88 
441.74 
520.92 
587.13 
643.06 
690.71 
731.57 
766.81 
797.62 
825.10 
850.20 
873.65 
895.76 
916.33 
934.91 

76.35 
96.38 
99.93 

103.37 
124.08 
168.40 
241.00 
298.60 
345.50 
384.36 
416.96 
444.46 
467.95 
488.36 
506.26 
521.97 
535.56 
546.94 
556.08 
563.19 

.93116 

.93114 

.93io6 

.93097 

.93079 

.93032 

.92945 

.92870 

.92803 

.92740 

.92681 

.92625 

.92571 

.92519 

.92468 

.92418 

.92369 

.92320 

.92272 

.92224 

1187.22 
1178.67 
1170.48 
1162.59 
1147.34 
1111.74 
1048.54 
993.76 
945.82 
903.62 
866.33 
833.49 
804.38 
778.45 
755.32 
734.65 
716.18 
699.66 
684.88 
671.63 

.00000 

.00000 

.00000 

.00000 

.00000 

.00000 

.00000 

.00002 

.00023 

.00138 

.00562 

.01735 

.04319 

.09054 

.16486 

.26643 

.38829 

.51726 

.63849 

.74114 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08087 

.07621 

.06958 

.06143 

.05247 

.04340 

.03483 

.02718 

.02065 

.01533 

.01115 

.00798 

.00565 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.01162 

.01625 

.02278 

.03054 

.03842 

.04510 

.04928 

.05006 

.04719 

.04124 

.03349 

.02544 

.01829 

1005.23 
995.66 
974.50 
959.91 
941.34 
907.68 
856.91 
816.55 
783.23 
755.36 
731.88 
710.06 
693.49 
679.18 
666.79 
656.04 
646.71 
638.58 
631.46 
625.14 

Fazendo uma análise das figuras 5.1 e 5.2 e das tabelas 5.2, 5.3 e 5.4 que 

comparam os resultados obtidos com os dados experimentais, pode-se afirmar que 

houve uma boa concordância entre eles. Para a temperatura de parede do reator 

(T,,), o perfil calculado passa entre os pontos experimentais, ficando quatro acima e 

três abaixo da curva do resultado obtido na simulação. Os desvios máximos ocorrem 

entre Z = 567 em e Z = 1460 em. 

É preciso salientar que os dados foram coletados em uma instalação-piloto, 

onde ocorrem frequentemente problemas no regime de trabalho, assim como numa 

planta industrial. Portanto, esta instalação não é a ideal para obter dados precisos para 

a determinação de parâmetros, mas por outro lado oferece um fator de aproximação 

bem maior para o projeto de uma unidade em escala industrial do que um equipamento 

de bancada. 

A dificuldade principal é prever as influências externas, que dependem de 

um número grande de fatores, para os quais um tratamento mais rigoroso é inacessível. 

Como é o caso da interação térmica através dos mecanismos de condução e radiação 

com a estrutura metálica, com outros equipamentos próximos ao reator e ainda a 

97.23 
96.53 
95.07 
94.09 
92.73 
90.19 
86.22 
82.93 
80.12 
77.68 
75.55 
73.55 
71.94 
70.50 
69.23 
68.09 
67.08 
66.18 
65.37 
64.65 
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TESTE 1 
LEGENDA 

T xisto 
T gas arraste 
T gas comb. 
Tw reator. 
Te (exp). 

I ! J 

1000 

+ Tga (expl * Tw1 exp 
.;x Twr exp 
,6 Tw isol. 

* 

' ' 1500 

do rreatorr (em) 

Figura 5.1: Comparação dos resultados numéricos das temperaturas com os dados 

experimentais - TESTE 01 

perda por convecção devido ao vento. Para reforçar este aspecto, observa-se a relação 

da temperatura externa do isolamento (Tw,) com Z. Pelo gráfico 5.1, nos pontos onde 

as temperaturas experimentais da parede externa do isolamento são maiores do que 

os valores calculados, ocorre o mesmo com Tw,. Assim, sugere-se que a influência 
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Tabela 5.2: Comparação com os resultados experimentais - Tw, - Teste 01 

Altura Tw, (o c) 

Z(cm): Experimental s· J - I unu açao 1 
(calc-ezp) (%) 

<Xp 

129 875 891.47 +1.88 

392 850 785.68 -7.57 

448 780 769.25 -1.38 

567 707 739,21 +4.56 

787 705 695.51 -1.35 

1160 641 650.28 +1.45 

1460 661 627.58 -5.06 

de alguns ou um conjunto de fatores citados como, por exemplo, a existência de um 

ciclone ou um tanque que desviem o vento sobre uma determinada porção do reator, 

irá modifica os balanços de energia e as temperaturas de parede. Há de se avaliar 

ainda, o problema da precisão dos instrumentos e os métodos de medida. Ideal seria 

ter disponíveis os dados experimentais sobre as velocidades e as temperaturas das 

partículas e do gás de arraste ao longo do reator. Mas estas variáveis individuais não 

foram determinadas pela dificuldade em obter dados consistentes para elas, devido à 

influência de fatores pouco estudados; ou ainda pela complicação exigida nos aparatos. 

Tabela 5.3: Comparação com os resultados experimentais - T,, - Teste 01 

Altura L Tu:,. (o c 
i' 

Z(cm): Experimental Simulação 
{calc-exp) (%) ex 

30 li 93 94.09 +1.17 
i' 

500 u 88 77.67 -11.74 li 
720 I 80 73.50 -8.13 

900 I 85 70.51 -17.05 I 
1120 li 64 68.09 +6.39 li 

!i 
1400 'I 76 65.38 -13.97 I. 

A figura 5.2.a utiliza toda a faixa da temperatura para que se possa avaliar 

melhor as diferenças entre o valor simulado e o experimental. As diferenças relativas 

respectivas encontram-se na figura 5.2.c. Ainda sobre a figura 5.l.a das temperaturas, 
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Tabela 5.4: Comparação com os resultados experimentais- conversão- Teste 01 

Outras variáveis: 

Variável Experimental Simulação 

Conversão (%) 75.0 74.1143 -1.18 

Te lz=I&oo (o c) I 660 671.6 +1.76 

TI 
9 lz=l500 

(o C) 542 551.2 +1.70 

observam-se os comportamentos da temperatura do gás de arraste (T9 ) e da tempe

ratura das partículas (Tx)· No início, T9 é maior que T., e o gás aquece o xisto. Em 

Z = 30 em as temperaturas se igualam. Depois disto, Tx é sempre maior que T9 ; 

porque existe o efeito do transporte de calor por radiação para a partícula do xisto. 

Considera-se ainda que as temperaturas do gás de aquecimento (Te) e do gás de ar

raste (T9 ) calculadas na saída aproximam-se muito bem dos valores experimentais, 

onde os desvios ficam em torno de 1,7%. 

O resultado para a conversão é bastante satisfatório, com uma diferença 

de 1,2% em relação ao experimental. As curvas da concentração do querogênio e do 

betume estão próximas ao eixo das abcissas porque seus valores são mostrados em 

unidades de massa de matéria orgânica pela massa de xisto. Como se pode averiguar, 

a reação começa entre 200 e 250 em acima da base do reator, que é onde a concentração 

de querogênio começa a diminuir. A concentração de betume, em uma primeira fase 

aumenta até chegar a um ponto de máximo, e daí decresce. 

Os perfis de velocidade podem ser visualizados na figura 5.2.d. Pelo pro

blema de resolução do gráfico, uma pequena redução ua velocidade do gás de arraste 

(v9 ) no início (Z < 12 em) não é mostrada, e isto ocorre porque T9 diminui em função 

da troca de calor com o xisto (Tx < T9 ). Depois desta fase, apesar de T2 continuar a 

diminuir, v9 aumenta bastante, porque aumenta a vazão de gás com o vapor liberado 

na secagem do xisto, que ocorre nesta região. Finalmente, quando T, passa a superar 

T9 , a velocidade continua a ficar maior. O efeito dessas oscilações na velocidade das 

partículas de xisto (vx) também é observado pelo mesmo gráfico. A velocidade das 

partículas começa a reduzir por causa daquele efeito inicial em v9 • Este fato continua 

até um pouco além do ponto onde a velocidade do gás recomeça a subir, e daí Vz 

também passa a aumentar. 
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Figura 5.2: Comparação dos resultados numéricos com os dados experimentais para 

. d) Tw, (b) Conversão (c) é>.Tw, (d) velocidades- TESTE 01 

Na figura 5.3 relaciona-se a porosidade e a pressão ao longo da variável 

independente (Z). A pressão decresce com um perfil aproximadamente linear. A po-
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rosidade cai no início, acompanhando o perfil de v,. Depois, até a região intermediária 

do reator, a porosidade cresce, quando então começa a estabilizar em torno de 0.999, 

caracterizando o sistema como altamente diluído. 

1.0(#) 

0.930 

!l.S~7 +rrrrr-rrT,-.,.,....,.,.......,-,-r-rrn-r-rrr-rT-n-J:.uxo 
• soa utoo 15()() 

Cmnpr. do reator (em) 

U:GENDA : 
0 Porosidade 
c Pressa o { atm) 

Figura 5.3: Resultados numéricos para a porosidade e pressão- TESTE 01 

Estas oscilações e mudanças na inclinação dos perfis, ass1m como ocorrem 

em outras variáveis torna a região inicial do reator de difícil resolução. É nesta região 

que se concentra um grande número de elementos. 

5. 02 e 

Os dados utilizados para executar estes testes estão nas tabelas 4.2 a 4.15. E os 

resultados obtidos estão nas tabelas 5.5 e 5.6 em forma compacta. A análise dos 

resultados é embasada na observação das tabelas 5.7 e 5.8 e figuras 5.4, 5.5,5.6, 5.7,5.8 

e 5.9. 

Repetem-se as mesmas observações feitas no teste 01 para o comportamento 

das variáveis, porque as novas condições testadas produzem resultados semelhantes. 

A comparação dos resultados analíticos, com os dados experimentais de mais dois 

testes, confere ao modelo uma confiabilidade maior na sua comprovação; visto que as 

condições de operação são distintas, dando inclusive conversões bem superiores àquela 

obtida no teste 01. 
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I 
I, 

li 

Altura 
Z(cm: 1l 

0.00 11 

10.00 11. 

20.00 . 

il 30.00 
50.00 

100.00 li ,, 
2oo.oo 1! 
300.00 
400.00 p 
500.00 d 
600.00 li 
700.00 11 
800.00 <I 

900.00 li 
1000.00 11 

d 
!i 

I! 
i! 

1400.00 11 

1500.00 1\ 

1100.00 
1200.00 
1300.00 

.99777 

.99761 

.99756 

.99752 

.99752 

.99778 

.99824 

.99851 

.99868 

.99880 

.99888 

.99895 

.99900 

.99904 

.99907 

.99910 

.99913 

.99916 

.99918 

.99919 

' 
.99815 
.99804 
. 99792 
.99782 
.99768 
.99i76 
.99819 
.99845 
.99862 
.99873 
.99881 
.99888 
.99894 
.99899 
.99904 
.09908 

.99911 

.99914 

.99916 

.99917 

Tabela 5.5: Teste 02 - Resumo do resultado 

"• cm/s 

406.85 134.00 355.23 86.00 
428.22 116.42 331.46 100.14 
496.30 91.93 325.06 100.14 
508.05 100.53 319.51 112.63 
534.63 120.01 320.17 133.91 
598.76 167.07 357.60 179.07 
703.87 244.12 451.97 253.71 

787.93 
857.10 
914.80 
963.19 

1003.45 
1036.81 
1065.05 
1090.37 
1115.05 
1139.97 
1164.02 
1185.42 
1203.26 

305.59 
356.05 
398.03 
433.15 
462.26 
486.17 
505.89 
522.54 
537.41 
551.40 
564.58 
576.44 
586.60 

533.24 
601.87 
660.34 
710.57 
754.07 
792.10 
826.19 
857.71 
887.65 
916.09 
942.23 
965.11 
984.34 

313.61 
362.83 
403.94 
438.73 
468,31 
494.06 
516.93 
537.34 
555.14 
569.76 
580.99 
589.52 
596.35 

.93116 1182.00 .00000 

.93112 1174.46 .00000 

.93103 1167.22 .00000 

.93095 1160.21 .00000 

.93079 1146.68 .00000 

.93033 1114.91 .00000 

.92949 1057.96 .00000 

.92874 

.92807 

.9;745 

.92687 

.92631 

.92577 

.92525 

.92474 

.92424 

.92374 

.92324 

.92276 

.92229 

1008.06 
964.01 
924.97 
890.30 
859.61 
832.29 
807.87 
786.02 
766.47 
748.98 
733.33 
719.30 
706.71 

.00004 

.00046 

.00270 

.01101 

.03376 

.08261 

.16854 

.29453 

.44885 

.60590 

.73946 

.83731 

.90194 

Tabela 5.6: Teste 03 - Resumo do resultado 
v, 

em s 
Tg v:r T:, j Pr .. ,..,a,. Tn CoXnv. I 
"C cm/s oc atm oc 

458.72 112.78 408.77 100.00 .93116 1200.00 .00000 
463.90 117.08 384.01 117.99 .93114 1190.75 .00000 
472.08 123.90 362.52 133.08 .93111 1181.90 .00000 
482.54 132.63 345.33 145.86 .93106 1173.41 .00000 
506.69 152.84 325.59 167.43 .93095 U57.09 .00000 
564.93 201.64 337.26 212.73 .93055 1119.12 .00000 
657.23 278.98 416.27 287.19 .92976 10;:i:L39 .00001 
729.24 339.15 486.94 345.78 .92905 995.33 .00023 
787.33 387.49 545.62 393.00 .92842 946.02 .00194 
835.18 426.77 594.95 431.82 .92783 90~'U3 .00968 
875.64 458.68 637.49 464.26 .92728 865.67 .03371 
911.19 484.15 675.72 491.67 .92674 833.03 .08883 
94-4.76 504.61 712.13 515.45 .92622 804.39 .18744 
978.53 521.72 748.69 536.20 .92571 779.14 .32949 

1012.73 536.99 785-56 553_77 .92520 756.86 .49565 
1045.51 55L22 820.96 567.72 .92470 737.20 .65430 
1074.23 56-4.:21 852.39 578.2.3 .S2432 719.84 .78058 
1097.43 575.48- 878.37 586.21 .92375 704.46 .86800 
1115.29 584.83 898.82 592.59 .92330 690.8Z .92315 
112:8.81 592.40 914.55 597.92 .9228G C78.69 .95598 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08325 

.08313 

.07996 

.07444 

.06672 

.05745 

.04752 

.03782 

.02899 

.02145 

.01535 

.01068 

.00728 

.00489 

.00324 

Quer. 

Q 
.08325 
.08325 
.08325 
.08325 
.08325 
.08325 
.08160 
.07624 
.06798 
.05765 
.0-4652 
.03550 
.02638 
.01870 
.01282 
.OC1858 
.00564 
_00360 
.00236 
.00151 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00936 

.01252 

.01801 

.02552 

.03402 

.04185 

.04703 

.04791 

.04380 

.03562 

.02576 

.01681 

.01015 

.00582 

Bet. 
B 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.00925 

.01089 

.01623 

.02433 

.03394 

.04285 

.04847 

.04877 

.04332 

.03382 

.023-39 

.01465 

.00854 

.00474 

.00255 

T •• 
·c 

1009.27 
1000.27 

979.81 
966.15 
948.82 
918.02 
872.09 
835.58 
805.35 
780.02 
758.62 
738.48 
723.30 
710.20 
698.89 
689.17 
680.77 
673.42 
666.88 
661.05 

1011.65 
1001.29 

979.77 
966--42 
945.98 
911.92 
860.12 
819.78 
787.08 
760.20 
737.87 
717.40 

689.00 
678.00 
668.63 
6-60.52 
653.41 
647.1;; 
641.54 

Quando Tx alcança 100°C aproximadamente, percebe-se através da figura 

5.4, que a temperatura fica constante. Nesta fase, considera-se a ocorrência da eva

poração da umidade do xisto. O intervalo em que isto ocorre é pequeno, mas é 

suficiente para provocar diferenças no resultado finaL 

As distorções nos resultados numéricos quando comparados com os dados 

experimentais, para a temperatura de parede dos dois testes, são da ordem de 6%. 

Como estas distorções seguem a mesma tendência observada para o teste 01, sugere-se 

97.46 
96.81 
95.40 
94.49 
93.23 
90 91 
87.30 
84.31 
81.74 
79.49 
77.52 
75.65 
74.15 
72.81 
71.61 
70.55 
69.61 
68.77 
68.01 
67.33 

97.759 
97.007 
95.504 
94.550 
93.132 
90.474 
86.352 
82.996 
80.163 
77_738 
75.646 
73.702 
72.149 
70.788 
69.597 
68_551 
67.627 
66.808 
66.079 
65.428 
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Figura 5.4: Comparação dos resultados numéricos das temperaturas com os dados 

experimentais - TESTE 02 

que estas são consequências de influências externas não computadas. Nas temperatu

ras finais das correntes gasosas é que o desvio relativo foi um pouco maior, chegando 

a 10%, mas estas diferenças podem ser consideradas como toleráveis. 

Importante é verificar que os resultados na conversão são bem próximos aos 
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Tabela 5. 7: Comparação com os resultados experimentais- Tuc. e Tw, - Testes 02 e 03 

Tw, (o C) 

Altura I Teste 02 I Teste 03 

Z(cm): I Experimental ! Simulação ! fcalc-exp} (%) I I . I (cale ezp) (%) 
ex v : Experimental J Simulaçao i exv 

129 878 903.3 +2.88 868 895 +3.11 

392 860 807.6 -6.09 840 789.5 -6.012 

448 790 792.6 +0.33 I 753 773.5 +2.722 

567 740 765 +3.37 li 709 744.7 +5.03 
I, 

787 726 725 -0.14 i 706 703 +0.14 

1160 659 684 +3.79 642 663.6 +3.36 

1460 678 663.2 -2.18 664 643.7 -3.06 

Tabela 5.8: Comparação com os resultados experimentais - conversão - Testes 02 e 

03 

Altura 

Z(cm): 

Conversão (%) 

Tclz=1500 (o C) 

Tg'z=150o (o C) 

i 
d 
li 
I' 

li 
I' ,, 
li 

Experimental I 
' 

92.0 

673 

554 

Outras Variáveis 

Teste 02 

I (calc~exp} (%) li 
Simulação li cz li 

90.195 -1.96 il 
li 

706.7 +5.01 li 
586.6 +5.88 li 

i! 

Teste 03 

' ! (calc-exp) (%) Experimental I Simulação I . ex 

95.0 95.59 +0.62 

662 678.7 +2.52 

535 592.4 +10.73 

encontrados experimentalmente na planta piloto, dando desvios bastante aceitáveis 

(. · • · 0C~) aprox1maamente ..:./c • 

5.2 Identificação de Parâmetros. 

Acontece com frequência, quando se trabalha com modelos matemáticos de sistemas 

físicos reais, a necessidade de determinar o valor de certos parâmetros, com o objetivo 

de poder reproduzir melhor os resultados experimentais. Para este trabalho, devido 

às características do modelo adotado e ao fato do número de testes experimentais ser 

pequeno, tem-se apenas um parâmetro a ajustar. 

Ao obter resultados com o modelo inicial, verificou-se que o perfil simulado 

da temperatura na parede do reator estava muito abaixo do perfil experimentaL Isto 



Cap.5- Resultados e Análises _ __Ei1E_~_106 

··~! 
~ 
'-- ... 
... o 
o o ..... 
tl ., ... ... 

0::: 
f-, 

7(}() 

c 

LEGENDA : 
E> Tw reator 
o Twr (exp) 

TESTE 2 

' o tl 
~ 0.40 

(l) 

~ 
81J.ZO 

LEGENDA : 
0 Conversao 
o Ouerogenlo 
• Betume * Conversao ( exp) • 

.... ~~~~ 

~ 
·-=~ 

~ '-' o 

~ 
j 

~ 
"' o 

~ ~ 
~ J (l) 

I 
Q 
~ 

tl j 
Q ' '-- 4 

~ 
j 

_J 
' 

60() f(J!){) f(jq(l 

Cornpr. do reator (em) 

o D 

o 

o 

o 

... 11>011 1500 

Ccnnpr. do reator (c·m) 

• 

o 

6QO tooo f60D 

Compr. do reator (em) 

U:Gt:NDA : 
0 Velocldode do gcs
o Veloeidode do xisto 

5(}() rooo rsoo 

Compr. do reator ( crn) 

Figura 5.5: Comparação dos resultados numéricos com os dados experimentais para 

(a) Tw, (b) Conversão (c) !::.Tw, (d) velocidades- TESTE 02 

motivou a reavaliação do modelo, introduzindo modificações no tratamento das trocas 

térmicas por radiação, e testando novas correlações para coeficientes de película. A 
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Figura 5.6: Comparação dos resultados numéricos com os dados experimentais para 

(a) Tw, (b) Conversão (c) D.Tw, (d) velocidades- TESTE 03 

modificação principal consistiu em usar um fator geométrico para a área efetiva de 

troca térmica, por radiação, das partículas (FRx ). Nenhum estudo específico demons-
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Figura 5.í: Comparação dos resultados numéricos das temperaturas com os dados 

experimentais - TESTE 03 

trando a avaliação deste fator para sistemas particulados foi encontrado, o que obrigou 

a utilização dos dados experimentais no ajuste. 

Com os dados do teste 01, simulou-se o reator para FRX igual a 1.0, 0.7, 0.6, 

0.62 e 0.61 sucessivamente (gráfico 5.10). Admite-se o último fator (0.61) como o me-
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Figura 5.9: Resultados numéricos para a porosidade e pressão-- TESTE 03 

lho r, porque neste caso a conversão final e o perfil da temperatura de parede do reator 

simulados mais se aproximam dos dados experimentais para este teste. Para com

provação, os dados dos testes 02 e 03 também foram usados, e com FRX = 0.61 obteve

se uma resposta muito próxima da condição verificada experimentalmente, como se 
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Figura 5.10: Comparação dos resultados numéricos com os dados experimentais, va

riando o fator de forma, para (a) Tuc, (b) conversão final (c) D.Tw, (d) conversão 

observa nas tabelas 5.9.a e 5.9.b; e nos gráficos 5.1, 5.4 e 5.7. 
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Tabela 5.9: Comparativo dos resultados de Tw, e da conversão com dados experimen

tais para vários fatores de forma diferentes 

a) Valores obtidos para Tw, e para a conversão (XJ) 

129.00 1 

392.oo I 
448.oo 1 

567.00 I 
787.00 

1160.00 .1 

1460.00 

x, (%) 1'1.11 
E (calc-ezp) 

rro ex 

:~~:~~ ,' 
780.000 
707.000 
705.000 
641.000 

661.000 
75.0 

891.469 
785.680 
769.248 
739.207 
695.512 
650.282 
627.583 

74.11 

-1.18% 

893.162 
787.271 
770.790 
740.634 
696.712, 
651.123 
628.187 
73.774 

-1.635% 

889.955 
784.550 
768.230 
738.436 
695.194 
650.637 
628.361 
76.7536 

+2.338% 

877.524 
773.027 
757.080 

728.158 
686.606 
644.700 
624.010 

78.54 

+4.72% 

b) Variação percentual de Tw, em relação ao resultado experimental 
Z(cm) /1 FRx-0.61 FRX=0.60 FRX-0.62 FRx-0.70 FRx-1.00 

129.00 li 1.8821714 2.0756571 1.7091429 .2884000 -3.7564571 
392.00 11-7.5670588 -7.3798824 -7.7000000 -9.0556471 -12.6322353 
448.00 li -1.3784615 -1.1807692 -1.5089744 -2.9384615 -6.6461538 

567 .oo IJ 4.5554455 4.7572843 4.4463932 2.9926450 -.6384724 
787 .oo I -1.3458156 -1.1756028 -1.3909220 -2.6090780 -5.4161702 

1160.00 111.4480499 1.5792512 1.5034321 .5772231 -1.1756630 
1460.00 li -5.0555219 -4.9641452 -4.9378215 -5.5960666 -6.6314675 

842.131 
742.626 
728.160 
702.486 
666.816 
633.464 
617.166 

87.0 

+16.00% 

5.3 Análise da Convergência do I\1étodo Numérico. 

Com o objetivo de avaliar a influência dos parâmetros usados no método numérico para 

resolver o problema, procura-se variar o número e o tamanho dos elementos conside

rados em cada passo. Como auxilio nas análises, utiliza-se dois tipos de tabelas. Em 

uma delas, verifica-se a diferença dos vários resultados com aquele elo caso base (tabe

las 5.16.a, 5.16.b, 5.19.a, 5.19.b,5.20.a e 5.20.b), na outra avalia-se as diferenças entre 

as derivadas primeira nas interfaces dos conjuntos sucessivos de elementos (tabelas 

5.11, 5.12, 5.13, 5.14, 5.15, 5.17, 5.18, 5.21, 5.22, 5.23 ). 

Na tabela 5.10 estão relacionados todos os casos estudados para avaliar a 

convergência do método numérico aplicado. Em primeiro lugar, varia-se o tamanho dos 

elementos numa região escolhida do reator (Z=900 em a Z=l500 em), onde a reação 

ocorre com maior intensidade. Os elementos são iguais entre si no mesmo passo e os 

seus tamanhos variam em função do tamanho do passo. Os valores utilizados, nos 
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Tabela 5.10: Configurações utilizadas para os parâmetros do método numérico 

análise da convergência 
Nome da I[ Intervalo I ! Tamanho L Tamanho de cada elemento 

configuração I! de até ! NEL do passo 1 2 3 4 5 

NEL5B 900 1500 5 I 100 I 20 20 20 20 20 
PS200 900 1500 5 200 I 40 40 40 40 40 
PS50 900 1500 5 50 10 10 10 lO lO 
PS!O 900 1500 5 10 2 2 2 2 2 
PS2 900 1500 5 2 0.4 0.4 0.4 0.4 0.4 

NELI O 900 1500 10 100 10 10 lO 10 10 
NELI 900 1500 I 100 100 100 100 100 100 

o. 12. 5 2. ' 0.4 0.4 OA 0.4 0.4 
12. 18. 1 1. LO - - - -
18. 24. 5 2. 0.4 0.4 0.4 0.4 0.4 
24. 28. 1 1. LO - - - -

O BASES 28. 40. 5 2. 0.4 0.4 0.4 0.4 0.4 
40. 90. 5 5. LO LO LO 1.0 1.0 
90. 200. 5 lO. 2.0 2.0 2.0 2.0 2.0 

200. 400. 5 20. 4.0 4.0 4.0 4.0 4.0 
400. 700. 5 50. 10.0 10.0 10.0 10.0 10.0 
700. 1500. 5 100. 20.0 20.0 20.0 20.0 20.0 
o. 120. 5 I 5. LO 1.0 1.0 1.0 1.0 

CBASEl 120. 400. 5 10. 2.0 2.0 2.0 2.0 2.0 
400. 700. 

I 
5 

I 
50. 10.0 10.0 10.0 10.0 10.0 

700. 1500. 5 200. 40.0 40.0 40.0 40.0 40.0 

I 
o. 120. I 1 i 5. 5.0 

CBASE2 120. 4QQ. I 1 I 10. 10.0 - - - -
! 400. 700. I 1 I 50. 50.0 - - - -

11 700. 1500. 1 200. 200.0 - - - -

diversos casos analisados, para o tamanho do elemento foram 0.4 em, 2.0 em, 10.0 em, 

20.0 em e 40.0 em; e o número de elementos por passo (NEL) foi igual a cinco em 

todos eles. Desta forma cs tamanhos dos passos são respectivamente 2 em, 10 em, 50 

em, 100 em e 200 em. Apesar da grande diferença no tempo de execução para cada 

caso, os resultados não diferem entre si significativamente (tabelas 5.16.a e 5.16.b). 

Tabela 5.11: Ava1ia.çâo continuidade na deriYada primeira das variáveis do modelo 

diferenças entre os valores da esqü'" da e da direita- NEL5B 
Ma;or médm 

vac !! z i valor ! ~' Valor y, 

1 2.0 .4300000D-09 -.0021887 .736623ZD-10 -.0003749 
2 600.0 .1994800D-02 .4746777 .6608986D-04 .0157266 
3 600.0 .1453400D-02 .4800994 .4242594D-04 .0140145 
4 600.0 .2659000D-03 .0603596 . 7169565D-05 .0016275 
5 600.0 .2634200D-02 .8796400 .1274568D-03 .0425017 
6 600.0 -.1268000D-08 .0221160 .1108261D-09 -.0019330 
7 600.0 -.2264400D-02 .6460231 .7428116D-04 -.0211921 
8 1000.0 -. 7900000D-07 -.0089296 .8808108D-08 .0009956 
9 600.0 -.2715000D-07 .0312672 .2083696D-06 -.2399681 

10 600.0 .2010000D-07 .0250256 .2086261D-06 .2597506 

Observa-se o efeito nas derivadas primeira ( tabelas 5.11, 5.12, 5.13, 5.14, 

5.15), e conclui-se que ao diminuir o passo (consequentemente o tamanho dos elemen-
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tos) as diferenças nas derivadas tornam-se cada vez menores, o que já era esperado. 

Portanto, ao diminuir o tamanho dos elementos o resultado melhora, porém mais em 

relação à continuidade das variáveis do que no aspecto da convergência; pois de uma 

resposta para outra os valores das variáveis são praticamente iguais. 

Tabela 5.12: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita - PS200 
li Maior diferença i ! Diferença média 

var •! Z Valor j % I Valor I % :Ji 

1 I 1100.0 -.5260000D-10 -.0197309 .3220000D-10 .0120786 
2 1300.0 .4390000D-04 .0238933 .2725000D-04 .0148313 
3 1300.0 .2180000D-04 .0216494 .2060000D·04 .0204577 
4 1100.0 -.4170000D-04 -.0172440 .2860000D-04 .0118268 
5 1100.0 . 7370000D-04 .0502755 .6955000D·04 .0474445 
6 1100.0 .1550000D-09 -.0031205 .J095000D-09 -.0022045 
7 1100.0 -. 7 4 JOOOOD-04 .0379518 .6215000D-04 -.0318314 
8 1300.0 .5340000D-06 .0419138 .3300000D-06 .0259018 
9 1100.0 -.6840000D-08 .0115498 .3755000D-08 -.0063406 

10 1300.0 -.4874000D-07 .0598853 .3364000D-07 -.0413324 
. 

Tabela 5.13: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita - PS50 

Constata-se que variar o número de elementos por passo, sem modificar o 

tamanho de cada um (mesmos pontos de colocação) não causa diferenças sensíveis nos 

resultados (tabelas 5.19.a e 5.19.b). É possível, no entanto, perceber que, as variações 

são maiores entre NEL=l e NEL=5 do que entre NEL=5 e NEL=lO. 
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Tabela 5.14: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita- PSlO 
Maior diferença Diferença média 

v" ! z Valor Valor 

1 950.0 .9700000D-ll .0029233 i .1557627D-ll .0004694 
2 1110.0 .1390000D-04 .0072260 .5971186D-05 .0031042 
3 1110.0 .9900000D-05 .0081588 1 .4248305D-05 .0035011 
4 

I 
1410.0 .5300000D-05 .00272361 .2383051D-05 .0012246 

5 930.0 .1270000D-04 .0069207 A449831D-05 .0024249 
6 1110.0 -.1780000D-09 .0035876 I .8847458D-IO -.0017832 
7 I 920.0 -.6400000D-05 .0026754 .3783051D-05 -.0015814 
8 I 1420.0 .3000000D-08 .0002747 . 7305085D-09 .0000669 
9 ' 1440.0 .1700000D-09 -.0007074 .7067797D-10 -.0002941 I 

10 ! 1420.0 - .3400000D-09 .0004507 .8995085D-10 -.0001192 

Tabela 5.15: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita - PS2 
Maior diferença Diferença média 

var z Valor Valor " 70 

l 962.0 -.9600000D-11 -.0029530 .1500669D-11 .0004616 
2 

1

1

1 
1252.0 .1320000D-04 .0071151 .5596321D-05 .0030165 

3 1252.0 .9400000D-05 .0089815 .39622410-05 .0037858 
4 li 1252.0 -.6000000D-05 -.0027158 .24311040-05 .0011004 

'· 5 I! 962.0 .1020000D-04 .0057894 .3727492D-05 .0021157 
6 li 964.0 -.1770000D-09 .0034895 .8949164D-JO -.0017643 
7 ll 968.0 -.150DOOOD-05 .0006622 . 7612040D-06 -.0003360 
8 li 1372.0 .3000000D-08 .0002537 .7819398D-09 .0000661 
9 li 1418.0 .liOOOOOD-09 -.0006603 . 7692308D-10 -.0002988 

JO i! 1472.0 - .3800000D-D9 .0005521 .9706589D-JO -.0001410 ·' 

Pela análise das tabelas 5.11,5.17 e 5.18, que mostram as diferenças das 

derivadas primeira nas interfaces, vê-se que somente as maiores diferenças absolutas 

derivadas sofrem reduções ao aumentar-se o número de elementos; mas estas 

diferenças podem ser consideradas irrelevantes para os resultados finais das simulações. 

A tabela 5.10 mostra as configurações utilizadas nos testes relativos a este 

aspecto do problema. 
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Tabela 5.16: Tabelas das maJOres diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Variável analisada Tamanho do passo 
a) MAIORES DIFERENÇAS (abJolutaa ' c ... ~.,: ,, r, •z rz Pn-ssâ" T(: Couv. Qu...-. B!"t. r~, r~. 

Znt:aior ltJGIUJ 940.1! 940.0 1020.0 U41UJ lMJO.O 940.0 1020.11 1140.0 114lJ.{) 1100.0 UOtUJ 

N5 J>s::W .99!){}t. 10-46.80 488.44 830.29 4tl!dW .92224 768.89 .18311 .0183!1 .04513 656.04 (;8.10 
ft,.laçàu l.OfHJ{J 1.0000 1.0000 1-0000 l.OllOO l.OflOO 1-0000 1.0000 1.000{) }.0000 1.0000 l.OO!Hl 

Difer<'m -.lD-6 .640-3 .470-3 .:H)D-3 .GCD-3 -.lD-6 -.710-3 .lOD-5 -.lD-6 -.2D-G -.830-3 - llD-3 
Ztnainr l!JCU.O MH).H 1500.0 1240.0 1240.0 1500,iú 1500.11 1360.0 13G(UI I36!l.O 1300.0 1000.0 

N5 JH50 .99on5 1152.25 551.21 8B2.6C 540.39 .92224 C7LC3 .5917{; .00915 .02862 63l:LM 611.23 

R<"laçà<> 1.01!!)(1 l.OOIHI 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 }.000(1 1.0000 LOOOCI J.{IH(l(l l.OOOP l.OOOn 

Difer<"Jl! *.2D-C .3ZD-Z -210-2 -.98D-3 -.150-2 *.S.D-6 -.410-3 -.t>CD-!1- .2D-C .tD-6 -.59D-3 .580--4 

Zl'"'i"r 1041Ul !.00.(! 1500.0 1280.0 1240.0 1080.0 1500.0 13CIJ.O 1140.0 13CU.O 1300 1000.0 

Nf.. J>f'lO .!HHIH& l 152.25 b&l.Zl 8!H.4f.> 540.39 .9242!1 671.63 .5917(; .01839 .02862 638..' 6D • .Z3 
Rdaçà<> 1.0!1!10 l.fHWO LIJ{lllf! 1.0000 1.0000 1.0{100 1.00011 1.noon 1.000(1 1.1!000 1.001 1.0000 

Dif<"T<"l" -.2D-t> .27D-2 .lDD-2 -.12D·2 -.170*2 .20-C -.450-3 -.nD-<> -.3D-C .50-G -.4.9D-3 .lOD-3 
Zmaior 144!1.0 1280.{! 1280.0 12GO.O 1280.0 llSILO 1120.(1 1220.0 l32u.n 1120.0 1100.0 uoo.o 
N& J>><2 .09\)14 1113.90 <>30.70 88'7.08 <>44.85 .92379 73tJ.SH .41401 .0104& .04C22 65G.O!> Ci-S.HI 
R<"laçâ<> 1.00011 1.000!1 1.oonn l AtntlO l.Of!UO 1.0000 1.0110!1 1.111100 1.0000 1.0000 1.0000 I.Omtü 
Dif.-,.-.,m .70-G .40D-2 -.28D-2 .lGD-2 .1SD~2 -AD-6 .Z5D*3 -.250-5 .40-C -.30-1:' .13D-2 .13D-S 

h) DIFERENÇAS MEDIAS: 
Va.nável li N!> ps2 o NS P"',:, NS p~l Nt, J>S2 

&.t.5CD-09 1.4440-07 1.4G70-0i 2.!>1 70-07 

;.: 3.C09D-u4 l.l48D*03. !.032D-tl3 1.3390-fl3 

' 

2.4690-04 7.!J7&D-04 7.4840-04 !1.-4!>70-04 

•• I L977D-n4 4.7S00-fl4 t..8C2D*!l4 G.Of.>OD-114 

Tz d 2.1l<>D-!J4 7.7320-04 9.322D-U4 h.lGOD-04 
Pr.-~~<ão & • .><>CD-no 1.0830-07 9.3330-0S L283D-íl7 

Te li 2.2330-04 1.9SOD-n4 2.!<oCD-fl4 l.lOOD-04 
Gnu versão il ;L833D-07 3.{)(100-0G 4.9900-0C S.317D-fl7 
Qu.-r<>~enÍ<> d 2.2220-08 C.lllO-nS 1.4170-07 l.-4I70-Il7 

B<"tuw<" lj 9.4440-(JS 2.C3~D-n7 2.5000-(17 9.833D-08 

Tw-r 6.19SD-!J4 4.243D-U4 3.3930-04 3.810D-H4 
Tu,. ' 8.7130-tJ<:. l.747D-n~ 4.44SD-05 7 .84SD-ll5 I 

Tabela 5.17: Axaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diíerença.s entre os valores da esquerda e ' direita- NEL10 o a 
Maior diferença Diferença mêdia 

var z Valor ~t \'aior % 
1 1100.0 -.1140000D-10 -.0042762 .7950000D-11 .0029821 
2 1100.0 .3500000D-04 .0180994 .3330000D-04 .0172203 
3 1100.0 .3200000D-04 .0260280 .2615000D-04 .0212698 
4 1300.0 .8600000D-05 .0040177 . 7550000D-05 .0035272 
5 1100.0 . 7770000D-04 .0530039 .6825000D-04 .0465575 
6 1300.0 .8700000D-10 -.0017880 . 7500000D-10 -.0015414 
7 1100.0 - .7490000D-04 .0383614 .6285000D-04 -.0321897 
8 1300.0 .1370000D-06 .0107531 .80500000-07 .0063185 
9 1100.0 -.1710000D-08 .0028875 .9450000D-09 -.0015957 

10 1300.0 -.1245000D-07 .0152969 .8185000D-08 -.0100566 
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Tabela 5.18: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

diferenças entre os valores da esquerda e da direita- NELI 
'i Maior diferença I Diferença média I! z Valor I Valor % v ar I Yo 

1 li 8.0 A300000D-09 -.0020317 .4462008D-10 -.0002108 
2 

" 
630.0 .16388000-02 .4112363 .1534508D-04 .0038507 

3 

li 
630.0 .1194000D-02 .4162718 .97106000-05 .0033855 

4 630.0 .3650000D-04 .0086693 .1211970D-05 .0002879 
5 630.0 .2812800D-02 .9856750 .3933761D-04 .0137849 
6 " 630.0 •. 7380000D-09 .0130595 .7543182D-10 -.0013348 li 
7 

I 
630.0 -.2245200D-02 .6642197 .2113750D-04 -.0062533 

8 1360.0 .1800000D-07 .0014977 .1940946D-08 .0001615 
9 630.0 -.4260000D-08 .0047868 .5435587D-07 -.0610782 

10 630.0 .3110000D-08 .0038780 .54473700-07 .0679250 
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Tabela 5.19: Tabelas das mawres diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Variável analisada Número de elementos 
a.) MAIORES DIFERENÇAS (abso!uta!i-} ' t:,._~.,, ' ,, Tg '" T" Pr<"s~à·> Te Conv. Qnt>:r. Brt. Tu' r Tw 

Zwaio>r HHHI.IJ 30!J.P l3H(LH 1000.0 12úil.() lHSU.U !120.0 l&ou.u ll40.0 1420.\1 904.22:7 904.227 

Nlü p20 .!EHHJ,:, 1117.59 532:.82 825.11 ::.42.C7 .02429 77~LC2 .74114 .01839 .023D2 C7&.G7 70.4cG 
R.-!-..çii<> l.OlH!H !.00110 1.000!1 l.O!JOO Lnoon 1.(10{!() 1.000!> l.OO!HJ 1.0000 !.0000 1.001!0 l.OOHU 

Difrrrm ~.lOD-0 .3CD-3 .2GD-3 .I7D-3 -.ZDD-3 .ltJD-G -.ZCD-3 -.lOD-5 -.IOD-G -.lOD-G .::WD-1 .31D-2 
z,,...,,, 7Gn.n 40fi.P 13GO.O J3GO.U 1100.0 l4SO.H l-SOO.ll 1320.0 1020.0 1340.0 40~.113 704.227 

Nl p~2U .99894 1135.Cl 538.74 íl08.35 522.00 .922.34 C7LG4 .542-75 .02578 .03022 7S2.()0 73.49 
Rdaçân 1.00(;(1 1.00!10 l.OflOIJ ].()000 l.OOOl 1.0000 1.nnoo 1.0003 .9908 .9905 1.!100(• 1.0000 
Difer,.m .50D-C .3lD-l .21D-l .SCD-1 .2SD-l .21D-5 .élD-2 .lfiD-3 -.4DD-5 -.140-4 -.no-1 -.340-2 

h j DIFERENÇAS MEDIAS : 
Varl:l_vd ii N10 p2 l• Nl pF2 

3.0.':\0D-OD 2.1i44D-o7 

"g 1.!H4D-H4 8.2430-03 

Tg L34SD-o4 G.771D-03 

"" C.519D-H5 7 .5C4D-03 
T:.r; l.440D-n4 8.7810-03 

Pr'""""'' G.HClD-OD S.744D-07 
r,, 9.SZSD-nG l.H47D-ns 

( ;.,, .... ,.,~;._, 4.3330-07 LS35D-o5 

<.Ju"''•!U"l>i" 2.1210-HS 9.(;220-07 
b<>!U)llf" 3.osoD-nD 1.47 lD-oc. 

Tv•r 1.4170-03 4.2640-0S 
T,. 2.2lSD-H<1 S.&42D-04 

FDIF ('X i .000979 .1C3lll 
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Finalmente, avalia-se uma configuração de número e tamanho dos elementos 

objetivando reduzir o tempo de simulação, sem que isto signifique perda na qualidade 

dos resultados (tabelas 5.20.a, 5.20.b, 5.21, 5.22 e 5.23). 

Tabela 5.20: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (h) 

diversas configurações analísadas 
a) MAJORES DIFERENÇAS abaolutas ' Ca10o: . , Tg .. T, Pr .. ,;,.it;n Tn (:ouv . Qu<'r. B .. t. T~, T~ 

Zma.ior 400.0 98U.{l 740.0 11!20.0 il40.U 138(L0 IMHUI 980.0 78fUI 1020.() lb.2ll 15.211 
CBASEl .998HS 8C2.17 489.15 664.10 .54fl.51 .92223 (>87.23 .5:2157 .023S4 .029lll 982.92 tl!..(j.(o 

Relação 1.0000 LOOOU l.HIJOO 1.0000 l.OOIJfl 1.0000 1.0000 l.OO!Jl .99!)9 .9998 1.0000 1.0000 

Difl':'rNn .200-6 .1:20-1 .CiCD-2 .130-1 .930-2 .700-G .260-2 .SBD-4 -.120-5 -.4GD-!> .120-l .150-2 
Zu>l!l.ior 400.0 lfiH.O 700.0 1100.0 C50.(l 1100.0 GSO.O lHHUI 170.0 170.0 (;50.0 GMJ.O 
CB .99806 902.84 48!J.lC 692.GS 472.64 .92366 Sb4.05 . 71858 .H83IH .U094H 732.11 7!>.07 
RdaçÂu 1.110110 .9999 l.HIHJO 1.001!0 .9099 l.OOOU 1.0111111 .!Hl9G }.IH104 .9969 l.flfiOO 1.00{10 

Diff'r<"m .200-G .400-l ~.ll!D-1 -.34D-1 ·.2SD-l .GOO-G .270-l -.270-3 .290-4 ·.2D0-4 .130·1 .110<2 

h) DIFERENÇAS MEDJAS : 

1 .s7nD-os c.sooo.ns ., 1.8130·03 b.479D·fl3 
Tg 1.4SGD-113 4.3800-03 

"> l.Gb2D-03 4.2980-1!3 
T, l.Sb4D-03 4.5470-113 

PrPs~à" l.C28D-Il7 1.6GIID·fl7 
Te l.O.':>é>D-04 4.2lOD~us 

t ;(>ll"lit':t~Ân 3.3770-0G 1.07l'.JD.n5 
(.,!ll<:"T<!Il:f'llin 1.3320-07 1.02>10-05 

B<'tUmf' 2.!;JGD-07 I.fl71D-n5 
T..,,,. 5.9UCD-04 3.5930-03 
T,. 3.9470-n& 3.4820-ll4 

FD1F (%) ' .f•UG4D7 .Cl7141 

Primeiramente, admite-se o xisto seco na entrada do reator e faz-se a SJ

mulação com cinco elementos de pequeno tamanho, totalizando trezentos e dez ele

mentos para todo reator (referenciado nas tabelas corno CBASES). Uma outra confi

guração mais simples que a anterior foi usada, com o mesmo número total de elementos 

-trezentos e dez (referenciada corno CBASEJ nas tabelas). A diferença entre as duas 

está na configuraçâo utilizada para o meio e o início do reawr. A primeira ( CBASES) 

concentra maior número de elementos na região de entrada do reator; enquanto que a 

segunda (CBASEl) refina mais a região intermediária. A escolhida cnmo ideal foi uma 

terceira ( CB), onde o tempo de execução se torna bem menor. I\ este caso, adota-se 

um NEL=l e o mesmo tamanho dos passos adotados anteriormente, resultando em 

sessenta e dois elementos totais. Esta última configuração ( CB) deverá ser usada 

futuramente no estudo de sensitividade paramétrica do modelo. 

Para poder ter uma idéia do que acontece com o tempo de execução do pro

grama, quando se altera os parâmetros do método matemático ( número de elementos 

e tamanho do passo), apresenta-se a tabela 5.24, que mostra o tempo médio de cada 
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Tabela 5.21: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita - CBASES 
I Maior diferença I Diferença média 

v ar I z ' valor I % I Valor I % 
1 

I 
600.0 .9060000D-09 .0813164 .1358783D-09 .0121955 

2 600.0 .1663900D-02 .4921228 .5019462D-04 .0148458 
3 600.0 .1615300D-02 .5490201 .4894129D-04 .0166345 
4 600.0 .2941000D-03 .0834113 .9227391D-05 .0026170 
5 600.0 .2472000D-02 .7983898 .1373670D-03 .0443658 
6 600.0 ·.1184000D-08 .0189814 .8004348D-10 -.0012832 
7 600.0 -.2180800D-02 .6435639 .7184928D-04 ·.0212030 
8 600.0 .3419000D-06 .0814621 .2578982D-07 .0061448 
'i! 600.0 -.3120000D-07 .0258334 .4318099D-06 ·.3575360 

10 700.0 .3110000D-07 .1227414 I .4324610D-06 1.7067807 

interação e uma estimativa do tempo totaL Lembra-se que tais dados dependem essen

cialmente das características do equipamento computacional utilizado. Para coletar 

estes dados, portanto, tomou-se o cuidado de executar o programa sempre no mesmo 

microcomputador. 

É difícil estabelecer uma configuração ideal para o número de elementos 

porque dependendo do modelo, e até mesmo da região do reator, uma configuração 

pode não dar convergência, enquanto que uma outra resolve sem oferecer problemas. 

Verifica-se que o tamanho do passo, salvo em regiões onde o número de interações por 

passo é maior, não aliera o tempo para resolvê-lo, mas logicamente influi no tempo 

total. 

Da tabela 5.24 conclui-se que diminuindo o número de elementos, o tempo 

do cálculo do Jacobiano reduz bastante. A influência nos casos onde o Jacobiano não 

é calculado também é mostrada e nota-se que de dez elementos para cinco elementos 

o tempo não varia tanlo quanto de cinco elementos para um elemento. O tempo 

total mostrado deve ser avaliado tendo-se em mente que, para não perder a precisão 

dos resultados, o tamanho individual de cada elemento é sempre igual. Quando,por 

exemplo, o número de elementos aumenta, diminui o passo total na mesma proporção, 

requerendo um maior número de passos para resolver o reator todo. Quanto ao número 

de interações, é possível reduzí-lo modificando a ordem de grandeza do erro admitido 

na solução do sistema de equações. 

Outro dado importante é a redução no tempo total da simulação, conseguida 

pelo uso de uma configuração mais simples denominada CB. De um tempo total de 

aproximadamente vinte minutos, usando CBASEl, passou-se a utilizar apenas oito 
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Tabela 5.22: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita - CBASEl 
Maior diferença ! Diferença média 

var z I Valor I % Valor I " 
1 600.0 .9030000D-09 .0810520 .!015377D-09 .0091139 
2 600.0 .1663700D-02 .4920354 .6160213D-04 .0182187 
3 600.0 .1615IOOD-02 .5489264 .5577!80D-04 .0189552 
4 600.0 .2941000D-03 .0834061 .1487213D-04 .0042177 
5 600.0 .2472900D-02 .7986353 .1570551D-03 .0507217 
6 600.0 -.1172000D-08 .0187907 .1042295D-09 ·.0016711 
7 600.0 ·.2180800D-02 .6435687 .8169836D-04 -.0241097 
8 700.0 -.2007700D-05 -.2291141 i .8026225D-07 .0091593 
9· 700.0 - .4020000D-07 .0377877 .4891731D-06 -.4598187 

10 700.0 .22590000-06 .8919254 .4943495D-06 1.9518499 

Tabela 5.23: Avaliação da continuidade na derivada primeira das variáveis do modelo 

- diferenças entre os valores da esquerda e da direita - CBASE2 

var 

1 I 2 
3 I 
4 I 

! 11 
10 li 

z 
700.0 
700.0 

5.0 
700.0 . 

o.O 

700.0 
5.0 

700.0 
700.0 
700.0 

I 
Maior diferença 

Valor 

-.1713270D-07 
-.6523900D-02 
·.2281700D-02 
-.64826000-02 
-.11639000-01 
.1504800D-07 
.54894000-02 

-.55893600-04 
·.9936000D-06 
.6163700D-05 

I % 
-1.8220874 I 

-2.0216704 I 
.4014332 

I 
I 
I -1.9140381 

-.5314573 1 

-.2501248 í 
·.0412817 1 

-6.3831566 I 
.9337898 ! 

24.2586752 

minutos para simular com a configuração CB. 

Diferença médía 
Valor 

.16228380-08 

.3J69877D-03 

.156084ID-03 

.24631620-03 . . .3o68669D 03 

.6532951D-09 

.1614443D-03 

.1916188D-05 

.3872618D-06 

.5540641D-Of 

I % 

.1725911 

.0982303 
-.0274608 
.0727268 
.0162952 

-.0108589 
-.0188602 
.2188324 

-.3639504 
2.1806482 

Tabela 5.24: Tempo de processamento de acordo com o número de elementos 

li Passos com o cálculo I! Passos sem o cálculo 
li li do Jacobiano li do Jacobiano Total (*) 

1: Tempo número de i Tempo número de de Z=900 em 

li I\ EL necessário iterações necessário iterações até 1500 em 

5 lmin 35seg 6 37 a 42 seg 8 a mais de 15 3.5 min 

10 11 5min 28seg 9 39 a 45 seg 11 a 13 7 min 

li 1 20seg 6 5 a 10 seg 6 a 10 10 min I 

(*) -incluído o tempo de acesso aos arquivos 
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5.4 Análise paramétrica dos dados e correlações 

No capítulo 4 descreve-se a metodologia adotada para a análise dos resultados do 

estudo de sensibilidade paramétrica. Para efetuar esta análise, existe um programa 

para realizar as seguintes funções: a) lê um arquivo com os dados gerais para a sua 

execução (nome dos arquivos de dados, número de casos, etc.); b) lê os arquivos de 
' 

todos os casos; c) efetua os cálculos para encontar as diferenças máxima e média de 

cada caso com relação ao caso base; d) coloca em arquivo as tabelas para a análise 

com os dados básicos das diferenças e em outros arquivos os dados necessários para 

a construção de gráficos. Desta forma, após executar as simulações para um dado 

parâmetro, podem-se obter gráficos e tabelas de onde as informações para a análise 

são retiradas. 

As simulações sao feitas tomando por base sempre uma configuração de 

fatores que multiplicam o valor do parâmetro usado no caso base. Os valores mais 

usados para estes fatores são 0.8, 0.9, 0.95 e 1.05, 1.10 e 1.20, que equivale a dizer que 

o parâmetro usado variou 20%, 10%, 5% abaixo e 5%, 10% e 20% acima do parâmetro 

inicial respectivamente. Nas tabela gerada encontra-se, para identificar cada caso, uma 

abreviatura do nome do parâmetro, seguida do fator utilizado. Assim, por exemplo, 

CPG08 corresponde à simulação obtida com uma correlação do calor específico do gás 

de arraste que sempre dá um valor 20% menor que o valor avaliado no caso base. 

Para avaliar as simulações, os dados de entrada e as correlações foram di-

Yididos em dois grupos distintos. O primeiro grupo é formado pelos parâmetros que 

podem ser mudados apenas pelos arquivos de dados. O que se faz é construir os 

arquivos com os dados modificados e fazer com que o programa leia o arquivo corres

pondente. Os parâmetros deste grupo, que foram analisados, são mostrados na tabela 

5.28. O outro grupo é constituído pelos outros parâmetros, que para serem altera

dos exigem a inclusão na programação de um fator de multiplicação (K). Este é o 

caso das correlações, onde para avaliar o resultado com diversos fatores, modifica-se o 

programa, simplesmente incluindo o fator K que multiplica o resultado da correlação. 

Assim, para executar casos diferentes é só ler o K desejado via teclado. Fazem parte 

deste grupo os parâmetros listados na tabela 5.29. A simbologia adotada encontra-se 

na tabela 5.25 
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Tabela 5.25: Nomenclatura utilizada nas análises deste capítulo 

Abreviatura f Parâmetro i Significado 

EO co f Porosidade Inicial 
TC Tco I Temperatura inicial dos gases de combustão 

i Vazão mássica inicial de xisto MX 
MG 
DR 
DR 
MC 
PO 

EMR 
vx 
DP 
VG 

ALPR 
EPSR 
ARI 

ALPX 
EPST 
ALPT 
UMI 

mx o 
mg o 

DI- DR 

D2 -DR 

mcomb 

Po 
i Ri 

Vxo 

dp 

Vgo 

D'R 

ER 

CtRi 

ax 
ET 

D'T 

<!>o 
Ds 

T~ 

Ex 
C.i.f 

T9 o 
Txo 
kR 

I Vazão de gás de arraste na entrada do reator 
I Diâmetro interno do reator 
I Diâmetro externo do reator 
I Vazão mássica de gás de aquecimento 
i Pressão inicial 
I Emissividade do reator 
' 
j Velocidade inicial das partículas 
I Diâmetro médio das partículas 
I Velocidade inicial do gás de arraste 

1 Absortividade da parede externa do reator 
I Emissividade da parede ext. do reator 
f Absortividade da parede int. do reator 
i Absortividade do xisto 
I Emissividade do refratário 
/ Absortividade do refratário 
I Umidade inicial do xisto 
1 Diâmetro interno do refratário 
I Temperatura ambiente 
I Emissívidade do xisto 
' Emissividade do isolamento 

Temperatura inicial do gás de arraste 
Temperatura do xisto na entrada do reator 
Condutividade do reator 

De posse das tabelas e gráficosõ procede-se a análise para parâmetro, 

respeitando-se a divisão já mencionada, e apresentando cada grupo em uma ordem 

decrescente de importância. Mas com o fim de agrupar os parâmetros, dentro do 

possível, de acordo com sua origem (propriedades físicas, transmissão de calor, ... ) 

podem ocorrer inversões nesta sequência. A ordem foi estipulada através de um fator 

de diferença que é calculado conforme visto no capítulo 4. 

Para facilitar a compreensão das análises, denomina-se como parâmetro 

toda variável do programa que possa ser modificada externamente e que cause modi

ficações no resultado final da simulação. Como variável entende-se por aquelas que 

constituem as incógnitas dos sistemas de equações estipulados no capítulo 3. 
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Abreviatura I 
E2 

ROX 
El 

CPX 
ALPC 
EPSC 
CPC 
CPG 
K20 
DH 
KlO 
CD 

Tabela 5.26: cont. da tabela 5.25 
Parâmetro I Significado 

E2 I' Energia de ativação da reação 2 
Px Densidade do xisto 
E1 Energia de ativação da reação 1 
Cp. Calor específico do xisto 
ac Absortividade do gás de aquecimento 
Ec Emissividade do gás de combustão 

Cp, Calor específico dq gás de aquecimento 
Cp, Calor específico do gás de arraste 
A 2 Consante da taxa da reação 2 

I:::.Hr Calor de reação 

h':ento 
h c r 

hsusp 

hGx 
DeQ, 

kG 

Constante da taxa para a reação 1 
Coeficiente de arraste entre xisto e gás 
Condutividade térmica do isolamento 
Comprimento médio para radiação 
Coeficiente de troca de calor para o ambiente devido ao vento 
Coef. da convecção parede do refratário - gás de aquecimento 
Coef. da convecção parede do reator - suspensão 
Coeficiente de troca de calor entre gás e xisto por convecção 
Diâmetro equivalente do ânulo 
Condutividade do gás de arraste 

11c Viscosidade do gás de aquecimento 
J1G Viscosidade do gás de arraste 
kc Condutividade do gás de aquecimento 

hcR Coeficiente de película gás de combustão- reator 
fsj Coeficiente de atrito xisto-reator 
fcJ Coeficiente de atrito gás-parede 

Peso molecular do de arraste 

A seguir apresenta-se a análise para cada parâmetro investigado, pela ordem 

estipulada anteriormente. 
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5.4.1 

Tabela 5.2í: Símbolos utilizados nas tabelas 

Símbolo I Significado 

E: ' porosidade 

v9 velocidade do gás de arraste 

T9 temperatura do gás de arraste 

Vx velocidade das partículas 
' 

Tx temperatura das partículas 

p pressao 

Te temperatura do gás de combustão 

X conversão em produtos 

Q concentração do querogênio 

B / concentração do betume 
i 

Tw. I temperatura da parede do reator 

Tw, j temperatura de parede do isolamento 

Grupo I - Parâmetros introduzidos vm arquivos de da
dos 

Dentro deste grupo estão os parâmetros da tabela 5.28 que são distribuídos de acordo 

com o grau de influência na simulação. 

5.4.1.1 Grupo I-A - P~tréUT1!?1TCls de influência relevante 

Os parâmetros classificados neste grupo são: 

Porosidade Inicial (co) 

A porosidade inicial juntamante com as estimativas de v 90 e Vxo são calcu

ladas através de equações empíricas para os dados de propriedades físicas e vazões de 

gás e xisto. Deseja-se observar o que acontece com os resultados caso haja algum erro 

na determinação destes valores. A variação isolada dos valores de E:0 , v90 e Vxo permite 

tirar conclusões a respeito. 
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Tabela 5.28: Tabela dos valores adotados para os parâmetros em cada um dos casos 

indicados pelos sufixos - Parâmetros dos arquivos de dados 

!I sufixos 
Parâmetro li 0.8 0.9 0.95 Caso Base 1.05 1.1 1.2 

'" 
. i ~ 0.9876461 0.9966247 0.9976223 0.9986199 

Tno li 949.78 1068.5 1127.86 1187.22 1246.58 1250 (') 1190 (') 

m:~: o li 
246.40 277.2 292.6 308. 323.4 338.8 369.6 

mg o 49.2 55.35 58.425 61.5 64.575 67.65 73.8 

D1- DR fi 7.0128 7.4024 7.792 8.1816 8.5712 
D'2-DR ,I 8.001 8.4455 8.89 9.3345 9.779 

mnm•b li 527.396 659.245 695.869 732.494 769.119 805.743 878.993 

Po li 0.74593 0.83805 0.8846 0.93117 0.97726 1.02428 1.11740 
E Ri 

li 
0.68 0.765 0.808 0.85 0.893 0.935 

v,.o 333.0875 347.1122 350.2677 350.61839 350.9690 354.1245 368.1493 
dp 0.017490 0.019676 0.020769 0.0218626 0.022956 0.024049 

t;gll il 396.6953 400.3016 400.70232 401.1030 404.7093 
on li 0.706 0.795 0.839 0.883 0.927 0.971 

'R I' 0.664 0.747 0.789 0.83 0.872 0.913 0.996 
O; R,- d 0.624 0.702 0.741 0.78 0.819 0.858 0.936 I! 
ax li 0.704 0.792 0.836 0.88 0.924 0.968 !i 

'T 
j: 0.64 0.72 0.76 0.8 0.84 0.88 0.96 ' :: 0.64 0.72 0.76 0.8 ú.f4 0.88 0.96 oT 

Wn 3.0 4.42 6.0 
D, l: 13.464 15.147 15.9885 16.83 ]j .6715 18.513 20.196 

T= " 16 lB 10 (') 20 30(*) 22 24 I' tx I 0.712 0.801 0.8455 0.89 0.9345 0.979 
({p 1:: 0.72 0.81 0.855 0.9 0.94~' 0.99 
Tço i i 102.224 115.002 121.391 127.78 134.169 140.558 153.336 

I 
T:rP li 61.08 G8.715 ·~-533 76.3[; 80.168 83.985 9U32 
kn li 

3.04D~2 3A2D~2 3.61D-2 3.8D-:: 3.99D-2 4.18D-2 4.56D-2 
CORamd'"'J 1.0 1.01 1.05 1.1 L.= 
Obs: O símbolo ('')indica qu€ a relação do cabeçalío não se aplica. 
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Tabela 5.29: Tabela dos coeficientes adotados para os parâmetros em cada um dos 

casos indicados pelos sufixos - K 

Parâmetro li K-0.8 K-0.9 K -0.95 K -1.05 K -1.1 K-1.2 

E, li 
CT CT CT CT CT CT 

p, CT CT CT CT CT CT 
E, •' CT CT CT CT CT CT i 

c" 
p CT CT CT CT CT CT :i 

"'" I! CT CT CT CT CT CT 
<c li CT CT CT CT CT CT 

CP c· 
., CT CT CT CT CT CT 

Cpg 

,, 
CT CT CT CT CT CT li Ao ii CT CT CT CT CT CT 

llH. I' K=O.OOl K=O.Ol K=0.9 K=l.l K=JO K:::::lOOO 

A, 11 CT CT CT CT CT CT 
CD 

i! CT CT CT CT CT CT li 
kt~ r NA CT CT CT CT CT 
lmr I CT CT CT CT CT CT 

h= I CT CT CT CT CT CT .. 
''<'fli<J 

1: hc;r CT CT CT CT CT CT 

h"'-'"1' CT CT CT CT CT CT 
hc;;_y CT CT CT CT CT CT 

DE ... }( CT CT CT CT CT CT 
kG CT CT CT CT CT CT 
M•" 

i 
CT CT CT CT CT CT 

JlG CT CT CT CT CT CT 
kc L CT CT CT CT CT CT 

hc:n i CT CT CT CT CT CT 
i! CT ~- CT CT CT CT j<o r li L•l 

. ' 
]r; f I' CT CT CT CT CT CT 

Plvi"""' ii NA CT CT CT C"'" NA " 

Obs: NA não avaliado ; CT caso testado 
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Tabela 5.30: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

:E'arâmetro anªlisado : Porosidade inicial 

Caso: ' 
Zmaior 100.0 
E009 .97861 
Relação .9818 
Zmaior 85.0 
E0095 .99494 
Relação .9983 
Zmaior 75.0 
EOJ05 .99814 
Relação 1.0016 

v T 

300.0 1300.0 
561.42 258.35 
.5893 .4471 
300.0 1300.0 
834.74 509.69 
.8762 .8821 
9000 450.0 
965.28 482.74 
1.1583 1.2012 

' 
t!ç 
~ 

'' 
"" ~ 
'" 

Pressão 
T,, 

Conversão 
Quero gênio 

Betume 
T, .. 

Rel<.tçú_o(X1 ) 

TRESID 

a) MAIORES DIFERENÇAS absolutu 
v, T, 

1300.0 1300.0 
361.45 257.37 
.4830 .4395 
1300.0 1100.0 
624.75 48943 
.8349 .8654 
900.0 600.0 
758.06 559.43 
1.2250 1.2220 

-2.657D+02 
-2A45D+02 
-2.482D+02 
-2.529D+02 
-2A94D-02 
-2.578D+01 
-3.470D-01 
4.G45D-02 

-1.434D-02 
1.580D_;,_Ol 

.o 
4.960D+00 

Pressão Te Conv. 

1300.0 1300.0 1300.0 
.88070 656.24 .00001 
.9546 .9204 .0000 
1300.0 1300.0 1100.0 
.91922 693.41 .21698 
.9963 .9726 .3020 
1300.0 1300.0 900.0 
.925í7 742.55 .90909 
1.0034 1.0415 2.4154 

-7.670D-i-Ol 9.027D+Ol 
-5.632D-:-Ol 6.737D+Ol 
-7AC2D+01 8.982D+01 
-6.l01D-701 7.667D+Ol 
-2.080D-03 1.912D-03 

-9.364D+00 1.601D+01 
-2.035D-01 2.055D-Ol 
8.911D-03 -9.231D-03 
9.9J3D-03 -9.779D-03 
6.093D-OO 1.234D+Ol 

.704 L023 
.3.15lD~oo 2.342D+OO 

' 
Quer. Bet. T~. 

1300.0 700.0 1500.0 
.08059 .00925 521.05 
36.8295 .1795 .8036 
700.0 1300.0 1500.0 
.04850 .04296 612.94 
1.5292 7.2090 .9454 
550.0 900.0 1500.0 
.02732 .00453 694.30 
.5544 .1055 1.0708 

T~ 

1500.0 
59.24 
.8971 
1500.0 
63.95 
.9684 
1500.0 
68.92 
1.0436 
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t.O 1 f 000 -::!l 
0.9 850 

0.8 900 

c 0.7 
.e 
;:: 0.6 

"' 0.5 p 
~ 
c 0.4 I ....._ 

700 
í...l ... 

0.3 

~ 
650 

0.2 600 

0.1 550 

0.0 i 600 

o 500 1000 1600 o 600 1000 

z (em) Z (e-m) 

(a) (b) 

8001 wl 

3 '"""" 
-i 

"' ~ 
l 

~ 
600 -=j \ '-" I 

'-" j 
-1 .o I .o 

400 -j \ ~ o 

~ """" .o I 
.o -1 o _, 

Q I I _,j I 200] o 
o ~ 

~ 

:··~ 
tl tl o 

Q 

-i 
....._ J '- ;.. 

J ~ o " 
,_ o 

1 \ b 
.::: 
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Nota-se, com auxílio das tabelas 5.30.a e 5.30.b e do gráfico 5.11, que pe

quenas variações em co causam grandes diferenças nos resultados finais. As variações 

na conversão se explicam pela alteração das velocidades e temperaturas do gás e 

xisto. Mesmo assim, os resultados obtidos permitem concluir que é importante que os 

parâmetros co, v90 e Vxo tenham uma relação entre si. Portanto, em vista destas gran

des alterações que ocorrem, deve-se aprofundar um pouco mais o estudo da condição 

inicial para estas três variáveis, para assim obte,r maior confiabilidade nos resultados. 

Temperatura inicial dos gases de combustão (Tco) 

Analisando as figuras 5.12, 5.13 e 5.14 e as tabelas 5.3l.a e 5.3l.b é possível 

concluir que o parâmetro Tco influi bastante nos resultados da simulação. As variáveis 

principais utilizadas na confrontação com os dados experimentais que são a conversão 

final e o perfil de T.,"' mostram-se bastante sensíveis à variação de Tç 0 • Existe, por

tanto, a necessidade de determinar com maior precisão possível o valor para T00. Os 

valores utilizados para este parâmetro nas simulações são estimativas realizadas com 

base nos cálculos da temperatura de chama e por isto envolvem uma pequena margem 

de erro. O fato é que este erro causa um desvio em Tw. com a mesma magnitude. Na 

conversão (X ) deve-se observar que existem faixas definidas da curva (X versus Z) 

onde os desvios não são muito distintos. É o caso onde o reator é longo e a tempera

tura inicial dos gases de aquecimento suficientemente alta. Simplificaria dizer que este 

comportamento (sensibilidade menor a Te o) ocorre nos casos onde a conversão é alta, 

próxima de 95<;:[. No mesmo gráfico , observam-se que existem três zonas distintas da 

curva. A primeira região é onde a reação não ocorre, ou ocorre em velocidade muito 

pequena e {fGC Ys 

parte do rt\~cf 

Isto acontece, 

início do reator até 600 em. Depois vem a faixa onde a maior 

2 transforma, e assim a curva tem uma inclinação (~) elevada. 

.. ndendo de T00 , entre 600 e 1200 em. É nesta faixa que verificam-se 

as maiores díforenças absolutas na conversão ao variar T00. E por fim, existe a faixa 

acima de 1200 em, onde há um decréscimo na taxa de reação devido a diminuição da 

concentração de reagentes. Nesta faixa observa-se que para aumentar a convesão final 

deve-se aumentar bastante o tamanho do reator, pois a derivada ~ nesta região é 

decrescente e apro::cima-se de zero. 

Conclusões idênticas podem ser tiradas pela figura 5.13 de X versus Tco, 

onde as curvas de resposta no final do reator tem um comportamento parecido entre 
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Tabela 5.31: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado : Temperatura inicial do gás de aquecimento 

Caso: 

Zmalor 
TC08 
Relação 
Zmaior 
TC09 
Relação 
Zmaior 
TC095 
Relação 
Zmaior 
TC105 
Relação 
Zmaíor 
TCl!O 
Relação 
Zmaior 
TC120 
Relação 

240.0 
.99712 
.9995 
210.0 
.99724 
.9998 
210.0 
.99736 
.9999 
180.0 
.99742 
1.0001 
180.0 
.99743 
1.0001 
160.0 
.99719 
1.0000 

Variável 

E 

Vg 

T, 
v, 
T, 

Pressão 
Tn 

Conversão 
Querogênio 

Betume 

T", 
T~. 

FDIF (o/c-): 

300.0 
737.30 
.7739 
300.0 
835.38 
.8769 
100.0 
843.15 
.9339. 

100.0 
959.68 
1.0630 
100.0 
962.62 
1.0662 
100.0 
905.63 
1.0031 

1300.0 
447.49 
.7745 
1300.0 
509.01 
.8809 
1300.0 
542.32 
.9386 
1100.0 
587.08 
1.0643 
1100.0 
589.12 
1.0680 
1300.0 
579.46 
1.0029 

T008 

1

1 -4.2770-04 
! -1.3590+02 

11 .J.Q37D+02 
li -1.303D+ü2 
I i -L 100D+02 ,, 
p -3.533D-04 
i! -1.386D+02 
•I li -3.091D-01 
" J.746D-02 
li 1 114D 0" 
11 1.483D~D"'2 
i i 
I. 1.148D+01 

188.181416 
OOKY. FIKAL Í' 2.268D-01 

.232 
3.568D+OO 

1.310 

Relação(Xj) 
TRES!D 

Relação(Tr) 

li 
li 

!f 

a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 
Vz T:r Pressão Te Conv. Quer. 

1300.0 1100.0 1300.0 .o 1300.0 900.0 
.04474 
3.0394 

530.52 428.61 .92198 949.78 .11820 
.7090 .7579 .9993 .8000 .1296 
1300.0 
628.90 
.8405 
1100.0 
633.09 
.9140 
1100.0 
749.92 
1.0827 
1100.0 
752.90 
1.0870 
1100.0 
695.45 
1.0040 

1100.0 
495.21 
.8757 
1100.0 
530.36 
.9378 
900.0 
568.51 
1.0671 
900.0 
570.52 
1.0709 
900.0 
534.42 
1.0031 

1300.0 
.92236 
.9997 
1300.0 
.92250' 
.9999 
1300.0 
.92275 
1.0001 
1300.0 
.92276 
!.0001 
1300.0 
.92263 
1.0000 

.o 
1068.50 
.9000 
.o 
1127.86 
.9500 
.o 
1246.58 
1.0500 
.o 
1250.00 
1.0529 
.O 
1190.00 
1.0023 

1100.0 
.25584 
.3560 
1100.0 
.47300 
.6582 
900.0 
.60888 
1.6178 
900.0 
.62211 
1.6529 
1100.0 
.72886 
1.0143 

700.0 
.04657 
1.4683 
700.0 
.03906 
L2316 
650.0 
.03028 
.8129 
650.0 
.02991 
.8028 
700.0 
.03140 
.9899 

b DIFERENÇAS MEDIAS ' 
TC09 TC095 TC105 

·2.027D-04 
-7.352D+01 
-5.310D+01 
-7.082D+Ol 
-5.623D+Ol 
·l.449D-04 

-6.708D+Ol 
-1.883D-01 
7.8.23D-03 
9.596D-03 
7.245D+01 
5.584D+DO 
108.41300G 
7.056D-01 

.7:::2 
3.126D+D0 

1.148 

-9.7050-05 
·3.738D+01 
-2.690D+01 
·3.604D+Ol 
-2.825D+D1 
-6.642D-05 

·3.300D+01 
-9.360D-02 
3.670D-03 
4.988D-03 
3.579D+01 
2.752D+00 

9.002D-01 
.921 

2.915D+OO 
1.070 

8.655D-05 
3.689D+Ol 
2.729D+01 
3.5460+01 
2.832D+Ol 
5.511D-05 

3.190D+Ol 
7_971D-OZ 

-3.207D-03 
-4.167D-03 
3.488D+Ol 
2.€70D+OO 
90.371610 
9.941D-Ol 

1.018 
2.559D+00 

.939 

TRESID - 2.724DT00 CBASE 

TCllO 

9.135D-05 
3.897D+01 
2.885D+01 
3.745D+Ol 
2.994D--01 
5.801D-05 

3.370D+01 
8.378D-02 
-3.36ED-ú3 
-4.381D-OS 
3.686D+Ol 
2.821D-"-DO 

96.109707 

1.018 
2.551D+OO 

.936 

Bet. 

1300.0 
.06278 
10.5366 
1300.0 
.03998 
6.7102 
1100.0 
.03906 
1.9403 
900.0 
.02629 
.6119 
900.0 
.02530 
.5888 
1100.0 
.01932 
.9597 

TC120 

4.00ID-06 
1.734D+üü 
!.264D+OO 
1.669D+00 
1.316D+00 
2.274D-06 

1.516D+00 
4.027D-03 
-1.487D-D4 
-2.238D-04 
L653D-"-OO 
1.268D-Ol 
2.966088 

9.785D-01 
1.002 

2.716D+00 
.997 

1.057 
817.11 
.8136 
1.057 
911.70 
.9077 
1.057 
958.27 
.9541 
!.057 
1049.94 
1.0454. 
1.057 
!052.55 
1.0480 
1.057 
!006.50 
1.0021 

si e diferente daquele da fase intermediária. Continuando no mesmo gráfico é possível 

avaliar que existe uma relação entre o comprimento do reator e a quantidade de calor 

fornecido pelo sistema de aquecimento que oferece uma performance mais adequada 

sem, contanto, diminuir a conversão final. 

Pelas características já discutidas, salienta-se que o controle de Te o deve ser 

eficiente, pois é possível corrigir o sistema, principalmente para a conversão desejada, 

atuando sobre Tco com uma resposta bastante rápida. Mas o mais importante é 

manter Te o suficientemente alta para que no final do reator se alcance a terceira fase 

1.057 
82.61 
.8501 
1.057 
90.00 
.9261 
1.057 
93.62 
.9633 
1.057 
100.69 
1.0361 
!.057 
100.89 
!.0382 
!.057 
97.35 
1.0017 
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Figura 5.12: Influência da variação da temperatura inicial dos gases da combustão nos 

perfis (a)- da conversão; (b)- T;,,; (c)- !::.X e (d)- t:.T,., 

da reação citada acima; caso contrário, a conversão tornar-se-ia insatisfatória. 
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Figura 5.13: Variação da conversão com a temperatura inicial dos gases de aqueci

mento 

1!00] 

1000 :::J 

S? 
:::J LEGENDA : 

900~ 0 Z= 5 C7n 
'- * Z= 50 C'ln 

" 800 ti Z= 200 em 

~ " Z= 500 em 
o Z= 700 em 
• Z=1500 em 

('C) 

Figura 5.14: Variação da temperatura de parede do reator com a temperatura inicial 

dos gases de aquecimento 

Quanto a T,,, nota-se que a curva de resposta observada na figura 5.14 de 

Tw, versus Tco tem um comportamento linear e os desvios causados em T.,, são iguais 

ou pouco menores que o desvio relativo no parãmetro (T00 ). 
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Vazão mássica inicial de xisto (m, 0 ) 

A vazão inicial de xisto é um dado do programa que tem muita influência nos 

resultados da simulação. Pelas figuras 5.15, 5.16 e 5.17 e ainda pelas tabelas 5.32.a e 

5.32.b, pode-se averiguar a extrema sensibilidade da conversão a m, 0 , principalmente 

se o reator em questão tiver conversão próxima a 60% (reator de até 7 metros de 

altura) que é onde as maiores diferenças absolutas na conversão são encontradas. 

Tabela 5.32: Tabelas das maiores diferenças absolutas(a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado: Vazão inicial do xisto 

Caso: 

Zmaior 
MX08 
Relacao 
Zmaior 
MX09 
Relação 
Zmaior 
MX095 
Relação 
Zmaivr 
MX105 
Relação 
Zrna:ior 
MXllO 
Relação 
Zmaior 
MX120 
Relação 

< 

80.00 
.99735 
1.0008 
80.00 
.99697 
1.0004 
85.0 
.99681 
1.0002 
85.0 
.99642 
.9998 
85.0 
.99622 
.9996 
85.0 
.99583 
.9992 

Va.riâvel 

~ 

"" P:ressáo 

Te 
Conversão 
Quero gênio 

Betume 

v 

900.0 
897.89 
1.0774 
900.0 
864.36 
1.0372 
1100.0 
918.01 
1.0168 
1100.0 
887.31 
.9828 
1100.0 
871.80 
.9656 
1100.0 
842.34 
.9330 

T 

1100.0 
600.54 
1.0887 
1100.0 
575.02 
1.0424 
1100.0 
562.98 
1.0206 
1300.0 
566.77 
.9809 

1300.0 
556.14 
.9625 

1300.0 
536.45 
.9284 

MX08 

j' 4.2D4D-04 
1! 3.995D+01 
li 3.741D+01 
q 

ti 3.924D~01 
1

' 3.974D+01 
r: 9.ss7D-o4 
( 7.518D+00 
1

1

: L105D-Ol 
j -4.538D-03 
li -5.6850-03 

T w.,. ij 5.005D+00 
Tw ~~ 2.401D-01 

FDIF (%): 11 124.279952 
CONV. FINAL /! 

Relação( X f) 11 

9.967D-01 
1.020 

2.543D+OO 
.933 

TRESID I 
Relação(1)-j I, 

a) MAIORES DIFERENÇAS (ab§olutas) ' 
tJ;z: T:z. Pressão Te Conv. Quer. 

900.0 900.0 1300.0 1300.0 900.0 650.0 
.02733 
.7336 

684.50 583.18 .92418 728.45 .70009 
1.1062 1.0946 1.0017 1.0217 1.8856 
900.0 900.0 1300.0 1300.0 900.0 650.0 

.03245 

.8711 
650.ll 557.06 .92341 720.11 .53423 
1.0506 1.0456 1.0009 1.0100 1.4194 
1100.0 900.0 1300.0 1300.0 900.0 650.0 

.03487 

.9359 
708.58 544.60 .92302 
1.0230 1.0222 1.0004 
1100.0 900.0 1300.0 
676.51 521.58 .92223 
.9767 .9790 .9996 
1100.0 900.0 1300.0 
660.54 51L03 .92183 
.9536 .9592 .9991 
1100.0 1100.0 1300.0 
630.61 523.85 .92102 
.9104 .9263 .9983 

716.40 .45125 
1.0048 1.1989 
1300.0 1100.0 
709.78 .64339 
.9955 .8954 
1300.0 1100.0 
706.84 .56708 
.9914 .7892 

1300.0 1100.0 
70L60 .42$74 
.9841 .5925 

700.0 
.03397 
1.0712 
700.0 
.03C22 
Ll42l 
700.0 
.04044 
1.2751 

b) DIFERENÇAS MEDIAS ' 
MX09 :WS-095 MX105 

2.155D-04 1.090D-04 - Ll17D-ú4 
1.978D+Ol 9.847D+00 -9.743D+00 
1.787D+01 8.730D+00 -8.345D+OD 
1.944D-i-Ol 
l.894D+Ol 
4.739D-04 

3.433D+00 
5.6.33D-02 
-2.257D-03 
-2.954D-03 
2.266D+00 
1.083D-OJ 
46.705556 

9.915D-01 

9.679D+00 
9.248D+00 
2.373D-04 

1.643D+OD 
2.843D-02 
-1.148D-03 
-1.481D-03 
1.081D+OD 
5.158D-02 
21.693964 
9.861D-Ol 

1.015 1.009 
2.631D+00 2.6i7D+00 

.966 .983 

TRESID - 2.724D+OO 

-9.567D+OO 
-8.E50D+OG 
-2.40GD-04 

-1.512D+00 
-2.860D-02 
1.095D-03 
1.551D-03 
9.896D·Ol 
4.708D-02 
16.081640 
9.624D-01 

.985 
2.772D+OO 

1.018 

CBASE 

MX110 

-2.2G3D-04 
-1.937D+01 
-L632D+Ol 
-L901D+Ol 
-L733D+Ol 
-4.82-4D-04 
-2.906D+00 
-5.728D-02 
2.232D-03 
3.066D-03 
1.898D+OO 
9.017D-02 
29.957898 

9.405D-01 
.963 

2.822D+Oü 
1.036 

Bet. 

900.0 
.01879 
.4374 
900.0 
.03185 
.7414 
1100.0 
.01463 
.7266 
1100.0 
.02602 
1.2926 
1100.0 
.03192 
1_5856 

1100.0 
.04247 
2.1097 

MXI20 

1500.0 
675.45 
1.0418 
1500.0 
661.22 
1.0198 
1500.0 
654.62 
1.0097 
1500.0 
642.42 
.9908 
1500.0 
636.77 
.9821 
1500.0 
626.33 
.0060 

-4.627D-04 
-3.803D+Ol 
-3.116D-i-Ol 
-3.723D+Ol 
-3.321D+Ol 
-9.725D-04 

-5.376D+00 
-1.127D-01 
4.432D-03 
5.989D-03 

3.502D+OO 
L659D-Ol 
51.052854 
8.709D·01 

.891 
2.922D+OO 

1.073 

1500.0 
67.68 
1.0248 
1500.0 
66.81 
1.0116 

1500.0 
66.41 
1.0056 
1500.0 
65.69 
.9947 
1500.0 
65.36 
.9897 
1500.0 
64.76 
.9806 

Quanto a influência de m, 0 sobre T.,, pode-se dizer que uma variação de 20% 

em m, 0 modifica o valor de Tw, no máximo em 5%, no final do reator. O gráfico de 
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T.,, versus Z, pelo fato de se ter pouca diferença entre um caso e outro, não apresenta 

uma resolução aceitável, e exclui-se aqui a sua apresentação. Mesmo assim, de modo 

geral, aumentando-se a carga de xisto, sem mudar outra variável operacional, tem-se 

um perfil de Tw, menor.Ao observar o gráfico 5.16 de Tw, x m, 0 nota-se que isto só 

acontece na região de saída do reator que é a curva onde se tem a maior inclinação 

( dT. w, ) • N . - d t d dT w • • • d a reg1ao e en r a a =d. e prox1mo e zero. 
dmzu m;z(J 

A influência de m, 0 sobre a conversão, pode ser explicada porque, por 

exemplo, ao diminuir o valor de m, 0 ocorrem mudanças na fluidodinâmica que favo

recem o escoamento do gás, ou seja, aumenta v0 . Com isto, v, também aumenta e por 

consequência, diminui-se o tempo de residência. Como a conversão final depende do 

tempo de residência das partículas, seria de se esperar que a conversão baixasse. Mas 

o que acontece é justamente o contrário, ao diminuir mx 0 , aumenta a conversão. Isto 

porque há um outro efeito de importância sobre as temperaturas. Por existir menos 

xisto na unidade de tempo para retirar energia do sistema, e ainda o favorecimento 

das condições de troca de calor (coeficiente de película) provocado pelo aumento da 

velocidade do gás (turbulência) é que a temperatura média do xisto aumenta 39,7 o c 
e do gás 37,4 oc para o caso de mz 0 = 0,8* mx 0 (casobase). Como a taxa de reação 

sofre influência da temperatura em razão exponencial, a conversão se eleva. Há então 

uma mútua competitividade entre estes dois efeitos, onde os efeitos de temperatura 

superam os de velocidade. 

Partindo então para o gráfico 5.17 de X versus mx 0 , nota-se que para 

Z = 1500 em e mx 0 entre 240 e 310 kg/h, a inclinação tende a zero. É 

Íácil perceber que para processar quantidades m;Üores de xisto, mantendo a mesma 

conversão, poderia ser usado um reator mais longo. Seria necessário um estudo de 

otimização para descobrir se a melhor alternativa é aumentar o reator e processar 

mais xisto, ou, pelo contrário, diminuir o tamanho do reator e mx O· Mas, não se 

deve esquecer que ao aumentar mx 0 , pode-se chegar a uma condição tal que o xisto 

não consiga mais ser arrastado, ocorrendo o entupimento do leito. Por outro lado 

diminuir mx 0 pode ser inviável por motivos óbvios. Deste modo, a questão é encontrar 

uma condição ótima, considerando questões como o investimento necessário para a 

produção máxima de óleo e gás com um reator o menor possível, funcionando com 

uma conversão alta. A conversão também terá um ponto ótimo, em função da energia 
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Figura 5.15: Influência da variação da vazão mássica de xisto nos perfis (a) - da 

conversão; (b) - 6.Tw,; e (c) - t::.X 

necessária para obtê-la. Pelas tabelas 5.32.a e 5.32.b, ao diminuir m, 0 , aumenta Te 

médio, aumenta também a X . Isto quer dizer que, mesmo retirando uma quantidade 

menor do calor dos gases de combustão, a conversão aumenta. 
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Figura 5.16: Variação da temperatura de parede do reator com a vazão mássica de 

xisto 
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Figura 5.17: Variação da conversão com a vazão mássica de xisto 

Assim seriam duas funções objetivas para a otimização: custo total das 

instalações (investimento fixo) que deve ser minimizado e a quantidade líquida de 

energia produzida (na forma dos produtos óleo e gás), a ser maximizada. Ou ainda, 

se poderia minimizar o tempo de retorno do investimento. 
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O controle da vazão de entrada do xisto pode ser feito pela medição de Tw,, 

mas deve-se colocar o sensor no final do reator que é onde se tem maior sensibilidade 

Vazão do gás de arraste na entrada do reator (m 9 0 ) 

A sensibilidade do modelo ao parâmetro m9 0 pode ser considerada corno 

grande (tabela 5.33). Se fosse comparado apenas o resultado final da conversão e de 

Tw,, provavelmente este fato não seria notado. Mas é na figura 5.18.a, de X versus 

' Z, que se consegue-observar as diferenças entre cada caso. Para reatores de conversão 

média, em torno de 65%, a diferença entre um caso e outro é máxima. Assim corno 

para outros parâmetros com o mesmo comportamento, há a necessidade de um número 

maior de dados experimentais com baixa conversão final, para comprovar melhor o 

modelo. 

A conversão varia com a m9 0 , porque ao aumentar m9 0 , por exemplo, au

menta a velocidade de escoamento do gás e do xisto, e diminui o tempo de residência 

que irá fazer com que a conversão final diminua. Também, por causa da maior veloci

dade, a temperatura do xisto não aumenta na mesma razão que no caso base, e este 

efeito soma-se ao anterior para reduzir a conversão final. Nota-se que a temperatura 

do gás de aquecimento é menor, significando que urna quantidade de calor maior é 

retirada do gás, o que é natural, pois sendo maior a quantidade de gás de arraste, 

precisa-se mais energia para aquecê-lo. 

Na figura 5.19, de X versus m9 0 , que tem semelhanças com a figura 5.17, de 

X versus mx 0 , também é possível notar que deve haver urna relação ótima da vazão 

em função dos outros parâmetros que proporciona o menor consumo de energia, 

obedecendo à produção desejada e às altas conversões. Repara-se que para alcançar 

conversões acima de 95%, o esforço que se faz é cada vez maior; ou aumenta-se o reator 

ou modifica-se outra variável operacional. Por isto é que mesmo com um reator menor 

(Z = 1300 em) e uma vazão baixa de gás (49,20 kg/h) pode-se obter uma conversão 

bem próxima do que em Z = 1500 em. É importante notar também a mudança da 

curvatura nas curvas ao longo deZ (900 em, 1300 em, 1500 em). 

A temperatura de parede do reator não sofre alterações tão evidentes na 

variação de m9 0 , não alcançando a 2% no caso de 20% abaixo do valor do caso base 

para m 9 0 • O gráfico 5.20, de Tw, versus m9 0 , revela o que acontece em Tw, ao 

longo do reator variando m9 0 • Nas regiões iniciais quase não há alteração de T.,,; 
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Tabela 5.33: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b)

Parâmetro analisado: Vazão inicial do gás de arraste 

Caso: 

Zmaior 
MG08 
Relação 
Zmalor 
MG09 
Relação 
Zmaior 
MG095 
Relação 
Zmaior 
MG105 
Relação 
Zmaior 
MGllO 
Relação 
Zmaior 
MG120 
Relação 

a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 

50_0 300_0 
.99468 810.99 
_9980 _8513 

55.0 300.0 
. 99583 883.96 
.9992 .9278 
55.0 300.0 
.99624 918.89 
.9997 .9645 
55.0 300.0 
.99687 985.50 
1.0003 1.0344 
60.0 300.0 
.99709 1017.41 
1.0005 1.0679 
60.0 700.0 
.99747 892.81 
1.0009 1.1660 

1100-0 1300-0 
575.20 623.61 
1.0427 .8334 
1100.0 1300.0 
563.01 688.10 
1.0206 .9196 
1300.0 1300.0 
583.43 718.75 
1.0097 .9605 
1300.0 I300.0 
572.25 776.89 
.9904 1.0382 
1300.0 1300.0 
566.83 804.71 
.9810 1.0754 
I300.0 700.0 
556.46 658.79 
.9631 1.2023 

T:: Pressão Tr; 

900.0 1300.0 1300.0 
553.16 .92151 719.61 
1.0383 .9988 1.0093 
900.0 1100-0 1300.0 
542.94 .92321 716-20 
1.0191 .9995 1.0045 
900.0 1100.0 1300.0 
537.85 .9231(6 714.57 
1.0095 .9998 1.0022 
900.0 I100.0 I300.0 
527.78 .92384 711.40 
.9906 1.0002 .9978 
900.0 I100.0 1300.0 
522.94 .92399 709.89 
.9816 1.0004 .9957 
900-0 1100.0 1300.0 
513.62 .92422 706.96 
.9641 1.0006 .9916 

b) DIFERENÇAS MÉDIAS ' 
Variável 

"• 
T, 

MG08 

I' -5.003D-04 

1
! -L2ü7D+02 

I! L671D+01 
p ~1.056D+02 

MG09 MG095 MG105 

-2.140D-04 -9.985D-05 
-5.9760+01 -2.972D-i-OI 

Conv. 

900-0 
.63684 
1.6920 
900.0 
.49760 
1.3221 
900.0 
.43439 
1.1541 
1100.0 
.66036 
_9I90 

1100.0 
.60I52 
.8371 
1100.0 
.48832 
.6796 

Quer. 

650.0 
.02472 
.6635 
650.0 
-03132 
.8408 
700.0 
-02879 
.9079 
700.0 
.03444 
1.0860 
700.0 
.03708 
1.]692 
700.0 
.04I87 
1.3202 

MGllO 

Pressão 
Te 

Conversão 
Querogênio 

lll···l L532D+OI 
, -8.742D-04 

11 3.513D+OD 
I' 9.0ü6D-02 
11 -5 467D-03 

li 

8.131D-i-OO 
-5.227D+Ol 
7.492D+OO 
-3.539D-04 
L708D+00 
4.512D-0:2 
-2.699D-03 

4.023D+OO 
-2.599D~OJ 

3.718D+OO 
-1.609D-04 
8.441D-D1 
2.265D-02 
-1.367D-03 

8.825D-05 
2.950D-i-01 
-3.914D+OO 
2.580D+Ol 
-3.638D+OO 
!.341D-04 

-8.213D-01 
-2.244D-02 
l .3D4D-03 
7 .715D-04 
6.726D-01 
3.197D-02 

!.669D-04 
5.878D+Ol 
-7.707D-;-OO 
5.142D+01 
-7.H'9D+00 
2.4G2D-04 

-1.619D+OO 
-4.468D-02 
2.638D-D3 
L494D-03 
1.323D+00 
6.285D-02 li 

CONV FINAL i'li,.,' Reiação(X f) , 
TRESID 

Relaçáo(Tr) 1, 

-:2.863D-03 
:..934D+ü0 
l.398D-Ol 

94.059439 
9.975D-01 

L021 
3.37DD+00 

1.237 

-1.474D-03 
1.415D+ü0 
6.738D-02 
40.779329 
0.91SD-Ol 

1.015 
3.010D+OD 

1.105 

-7.284D-04 
6.959D-ü1 
3.311D-02 
20.464987 
9.856D-OJ 

1.009 
2.8590+00 

1.050 

16.647003 
9.649D-Ol 

.988 
2.602D+00 

.955 

TRESlD- 2.724D+00 CBASE 

33.8.?,3196 

9.48SD-01 
.971 

2A92D+00 
.915 

900.0 1500.0 1500.0 
.02704 660.13 66.74 
_6292 1.0181 1.0!07 
1100.0 1500.0 1500.0 
.01250 654.10 66.38 
.6210 !.0088 1.0052 
1100.0 1500.0 1500.0 
.01618 651.21 66.21 
.8039 1.0044 1.0026 
1100.0 1500.0 I500.0 
.02416 645.60 65.87 
1.1999 .9957 .9975 
1100_0 I500.0 I500.0 
.02810 642.91 65.71 
1.3959 .9916 .9951 
1100.0 1500.0 1500.0 
.03529 637.71 65.40 
1.7529 .9836 _9904 

MGI20 

3.013D-04 
L168D+02 

-L498D+OI 
L022D+02 
-1.409D+01 
4.196D-04 

-3.151D-:--OO 
~8.784D~02 

5.208D-03 
2.917D-03 

2.562D+OO 
1.216D-01 
62.710784 
9.034D-Ol 

.925 
2.298D+00 

.843 

enquanto que no final do reator já se percebe que a reta que relaciona Tw, com m9 0 

tem inclinação negativa, pois o aumento de m9 0 significará a redução de Tw,, mas a 

medida da temperatura deveria ser feita no final do reator que é o local onde Tw, mais 

varia aO alterar m9 O· 

Diâmetro do reator (DR) 

Deseja-se simular o que aconteceria se, ao invés de usar a atual configura.ção 

do reator da planta-piloto, fosse utilizado um tubo reator de diâmetro diferente_ 

Introduz-se, então, no programa outros diâmetros (interno e externo), que obede-
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LEGENDA : 
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• MGo=55.35 kg/h 
* MGo=58.43 kg/h 
"' MGo=64.58 kg/h 
* MGo=67.65 ka/h 
* MGo=73.80 kg/h 

Figura 5.18: Influência da variação da vazão mássica do gás de arraste introduzido 

nos perfis (a) - da conversão; (b) - f::.Tw.; e (c) - i:;. X 

cem a variação do diâmetro interno em 5 e 10%, mantendo a espessura da parede do 

reator constante. Os resultados obtidos são claramente influenciados por esta escolha 

do diâmetro do reator. A figura 5.21.a de X versus Z mostra que existe diferença 

visível em cada caso, porém, no final do reator, onde as conversões são próximas a 
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Figura 5.19: Variação da conversão com a vazão mássica do gás de arraste introduzido 
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LEGENDA : 
0 Z= 5 C7n 
v Z= 50 C7n 
!:, Z= 200 C'ln 
o Z= 500 C'ln 
o Z= 700 C'ln 

• Z=t500 em 

Figura 5.20: Variação da temperatura de parede do reator com a vazão mássica de 

gás de arraste introduzido 

95%, todas as curvas se aproximam. As maiores diferenças finais nesta variável seriam 

encontradas em reatores menores, com 10 m de comprimento, e de baixa conversão 

(50% aproximadamente). 
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Tabela 5.34: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

.9180' 1.0141 .9918 
300.0 1!00.0 1300.0 700.0 
804.46 566.98 618.!1 825.94 
.8444 .8260 1.0324 .9837 

b) DIFERENÇAS Mí!:D!AS ' 
Variável DR09 DR095 DR105 DRl!O 

< li 3.961D-05 2.193D-05 ·2.767D-05 ~6.126D-05 

v, I 1.520D+02 7.041D+Ol -6.131D+Ol -J.J51D+02 
T, I -1.259D+Ol -6.269D+OO 6.207D+00 1.236D+Ol 

"" 
I J.307D+02 6.065D+Ol -5.300D+O! -9.968D+OI I 

T" -L275D+Ol -6.230D+00 6.020D+00 1.19lD+OJ 
Pressão -5.608D-04 -2.371D-04 1.6570-04 2.733D-04 

Te 1.132D+Ol 5.600D+DO -5.553D+OO -1.105D+01 
Conversão -8.773D-02 -4.275D-02 4.0180-02 7.749D-ü2 

Querogênio 
I 

5.926D-03 2.82ID-03 -2.642D-03 -5.030D-03 
Betume 2.189D-03 l.133D-03 -L075D-03 -2.138D-03 

Tw. ! 2.977D+00 1.465D+OO L36ID+00 2.569D+00 
T ... , li 5.664D-Ol 2.738D-Ol 2.530D-OI 4.835D-01 

FD!F (%)' li 74.503261 37.868187 44-449733 94.879776 
CONV. FINAL li 9.087D-Ol 9.520D-01 9.900D-01 9.960D-01 

Relação( X f) 

!I 
.930 .974 1.013 1.020 

TRES!D 2.202D+00 2.454D+00 3.014D+DO 3.326D+OD 
R.elaçâo(Tr) li .808 .901 1.107 1.221 

TRESID- 2.724D+00 C BASE 

O perfil de Tu, não sofre alteração significativa com a mudança nos diâmetros, 

de acordo com o critério adotado. 

A velocidade do xisto é uma variável imponante que depende profundamente 

do parâmetro em questão, Pela figura 5.2l.b de Vx versus Z, é possível averiguar este 

fato. Ao aumentar o diâmetro do reator, v9 diminui, e com isto Vx também fica menor 

que no caso base. O ponto de mínimo existente para todas as curvas é devido a queda 

na temperatura do gás de arraste, que ao entrar mais quente que o xisto no reator, 

perde calor para este até certo ponto, quando o calor que entra no reator passa a 

ser fornecido pela combustão na região anular e daí as temperaturas aumentam. Na 

entrada, T9 diminui ao longo do reator e, consequentemente, a sua densidade aumenta. 

Com isto a velocidade de escoamento do gás diminui, o que irá refletir na velocidade do 

xisto. Quando a temperatura do gás começa a aumentar, acontece o processo inverso. 
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Figura 5.21: Influência da variação do diâmetro do reator nos perfis (a)- da conversão; 

(b)- vx; (c) - l:..X e (d)- l:..v, 

Na figura 5.2l.d das diferenças relativas percentuais em v, com Z de acordo 
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Figura 5.22: Variação da conversão com o diâmetro do reator 

com as várias configurações do diâmetro do reator, existem pontos de máximo e de 

mínimo. Os pontos de máximo acontecem para os casos onde o diâmetro é menor que 

o do caso base. Estes pontos de máximo ocorrem porque ao diminuir o diâmetro do 

reator, as velocidades do gás e do xisto aumentam, como já foi dito, e nestas condições 

a vanaçao da temperatura do gás com a dimensão axial ( d~zG) é menor que no caso 

base. 

Como T9 precisará de maior comprimento para perder a temperatura, o 

processo da influência na densidade ocorre numa proporção menor. Como já foi visto, 

T9 é quem cornanda as velocidades e aí é possfye] explicar porque há este ponto de 

máximo. 

Toda variação em Vx irá signiflcar um tempo de residência diferente. Con

tinuando com o caso de reduzir o diâmetro, a velocidade média do xisto aumenta e 

o tempo de residência diminuí em relação ao caso base. Este efeito sobre o tempo 

de residência é que vai fazer com que a conversão também diminua. O tempo de re

sidência das partículas irá variar aproximadamente no dobro da proporção da variação 

do diâmetro do reator. 

Certamente, o diâmetro do reator, assim como o seu comprimento, são ca

racterísticas geométricas que podem ser otimizadas, pois na figura 5.22 que mostra a 

variação de X com D 1 se vê as diversas possibilidades de combinar comprimento final 
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do reator e diâmetro para dar a conversão final desejada. 

Vazão mássica do gás de aquecimento (mcom.b) 

A sensibilidade do modelo para a vazão de gás de combustão é alta. É o que 

se conclui após analisar as tabelas 5.35.a e 5.35.b e as figuras 5.23 e 5.24 principalmente 

com relaçao às variáveis principais usadas na validação do modelo, que são a conversão 

final e o perfil da temperatura de parede do reator. 

Tabela 5.35: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado: Vazão de gás de aquecimento 
a) MAIORES DIFERENÇAS (ab•olutas) : 

Caso: ' v T Vx T 3 Pressão Te Conv. Quer. 

Zmaior 1100.0 300.0 
MC08 .99858 834.56 
Relação l .9998 .8760 
Zmaíor 1100.0 100.0 
MC09 .99873 866.66 
Relação .9999 .9599 
Zmaior i 1100.0 100.0 
MC095 .. 99877 885.21 
Relação 1.0000 .9805 
Zmaior 1100.0 100.0 
MC105 ! .99882 919.41 
Relação 1.0000 1.0184 
Zmaior 1100.0 100.0 
MC110 .99885 934.95 
Relação 1.0001 1.0356 
Zmaior 900,0 100.0 
MC120 .99875 962_33 
Relação 1.0001 1.0659 

1300.0 1300.0 
505.86 630.48 
.8755 .8426 
1300.0 1300.0 
553.72 712.49 
.9583 .9522 
1300 o 1100.0 
566.04 675.46 
.9796 .9752 
1300.0 1100.0 
588.96 708.79 
1.0193 1.0233 
1300.0 1100.0 
599.61 723.94 
1.0378 1.0452 
1300.0 1100.0 
619.14 750.64 
1.0715 1.0837 

1300.0 1300.0 
513.65 .92253 
.8771 .9999 
1300.0 1300.0 
562.96 .92260 
.961:: 1.0000 
1300.0 1300.0 
574.67 .92261 
.9812 1.0000 
1300.0 1300.0 
596.02 .92264 
1.0177 1.0000 
1300.0 1300.0 
605.97 .92265 
1.03-47 1.0000 
1300,0 1300.0 
624.53 .92267 
1.0664 1.0001 

1300.0 
629.28 
.8826 
1300.0 
686.49 
.9629 
1300.0 
700.13 
.9820 
1300.0 
725.05 
1.0170 
1300.0 
736.49 
1.0330 
1300.0 
757.55 
1.0625 

1100.0 
.30275 
.4213 
1100.0 
.58233 
.8104 
1100.0 
.65440 
.9107 
1100.0 
.77393 
1.0770 

900.0 
.48099 
1.2779 
900.0 
.58054 
1.5425 

700.0 
.04131 
1.3027 
700.0 
.03469 
1.0939 
700.0 
.03312 
1.0443 
700.0 
.03035 
.9570 
700.0 
.02911 
.9179 
700.0 
.02683 
.8460 

bj DJFERE'\;ÇAS MEDIAS : 
Variável 

Pressão 
T(~ 

Conversão 
Querogênio 

Betume 

Tv·~ 

T.,., 
FDIF {%): 

CONV. FINAL 
Relação{X f) 

TRESID 
Relaçã.o(Tr) 

MC08-

jl -l.478D-0.? 
1! -6.319D+Ol 
!1 -4.419D+Ol 
H -6.020D+01 
:: -4.72311-r-01 

li ::~23 9 lnD~~s :! -v.,,Q..,~,-vl 

li -1.715D·Ol 

1

11 5.231D-03 
LOG3D-02 

11. 

4 545D+01 
3.386D+00 

ji 70.707478 

'I 
I' li 
I' 

7.029D-01 
719 

3.059D+OO 
1.123 

MCOS MC095 MC105 

-4Al8D-05 
-2.036D..:..01 
-L440D-+01 
-LJ34D-;---01 
-1.519D-l-m 

-5.D95D-o::; 
Lf,Q2D-03 
3.211D-03 

1.419D--r01 
L052D--r-OD 
24.145899 
9.388D-OI 

.961 
2.823D+00 

1.036 

-2-D93D-05 
-9.851D+OO 
-7.018D..l.-.00 
-9.343D..L00 
-7 .3S5D__;_OG 
-4.B09D-OG 

-9.755D-:-OO 
-2.383D-02 
6.886D-04 
L516D-03 

6.861D+OO 
5.082D-01 
10.952730 
9.628D-Ol 

.986 
2.771D+OO 

1.017 

1.885D-05 
9.242D-'-OO 
6.G72D+OO 
S.742D-:--OO 
6.~04D...._OO 

3.D34D-OG 
9.1?9D-00 
2-103D-02 

-6.701D-04 
-1.275D-03 
6.443D+00 
4.763D·OI 
12.762250 
9.851D-01 

1.008 
2.682D+00 

.984 

TRESID - 2.724D+00- CBASE 

Meno 
3.674D-ü5 
L800D+Ol 
1.309D+01 
l.701D-:---01 
1.371D-:-01 
7.5ZOD-OG 

1.771D-;-01 
3.969D-02 
-1.2:43D-03 
-2.428D-03 
L252D+ú1 
9.243D-OJ 
23.097591 
9.899D-Ol 

1.013 
2.643D+00 

.970 

Bet. 

1300.0 1500.0 1500.0 
.03843 564.07 59.63 
6.4495 .8700 .9029 
1100.0 1500.0 1500.0 
.03098 621.35 63.99 
1.5387 .9583 .9690 
1100.0 1500.0 1500.0 
.02527 635.24 65.04 
1.2550 .9797 .9849 
1100.0 1500.0 1500.0 
.01571 660.80 66.98 
.7802 1.0192 1.0142 
1100.0 1500.0 1500.0 
.01201 672.64 67.87 
.5964 1.0374 1.0278 
900.0 1500.0 1500.0 
.02805 694.56 69.52 
.6529 1.0713 1.0528 

MC120 

6.735D-05 
3.396D+Ol 
2.498D+01 
3.200D~Ol 

2.03D+Ol 
L267D-05 

3.337D-+01 
7.080D-02 
-2.288D-OS 
-4.261D-03 
2.368D+OI 
1.745D+OO 
45.923882 
9.946D-01 

1.018 
2.575D+OO 

.945 

Verifica-se que Tw, cresce com o aumento da vazão. Neste caso, como a 

massa de gás na unidade de tempo que fornece o calor necessário é maior, a sua queda 



de temperatura é menor, o que equivale dizer que Te será superior que a do caso base. 

É exatamente pelo fato de Te cair menos, que T,.. passa a ter valores superiores aos 

do caso base. 

O efeito observado sobre a conversão, quando se altera o valor de mcomb, é 

que ela aumenta para vazões maiores de gás. A explicação deste fato é que o calor 

transferido ao sistema é menor, aumentando assim as temperaturas do gás de arraste e 

xisto. A elevação da temperatura média do xisto influencia na conversão provocando o 

aumento. Existe o efeito atenuador pela reduçã~ no tempo de residência das partículas, 

que é causado pela elevação na velocidade do xisto e é consequência, portanto, dos 

aumentos na temperatura e velocidade do gás de arraste. No entanto, este efeito 

exerce influência menor que o da temperatura da partícula. 

Quanto à validação feita para o teste 01, onde o perfil é bastante parecido 

com o que ocorre na curva de mcomb= 527,4 kg f h, inclusive dando conversões finais 

bem próximas, observa-se que qualquer variação no valor de mwmb altera bastante os 

valores finais. Neste caso, conclui-se que quanto mais exato for o valor de mcomb, maior 

será a confiança no resultado simulado. Este fato é específico para o teste 01, porque 

dá para notar nas figuras 5.23.a e 5.24 e tabelas 5.35 que é na região onde a conversão 

gira em torno de 70% que se tem as maiores diferenças absolutas na conversão. O 

caso poderia até ser resolvido com uma outra simulação que confrontasse com dados 

experimentais de um caso onde a conversão esteja próxima a 70%. Se nesta simulação 

os resultados forem confirmados, as conclusões feitas anteriormente, principalmente 

sobre o fator de forma para a radiação, certamente terão maior credibilidade. 

irão influir na análise da viabilidade econômica. Partindo-se do princípio que a con

versão deve ser a maior possível e que T'", não deve ser muito alta; então o reator deve 

ter um tamanho elevado. Mas o que se observa na figura 5.24, de X versus mcomb, é 

que a medida que se deseja aumentar a conversão usando reatores maiores, o aumento 

da vazão de gás surte cada vez menos efeito. Como a vazão de gás representa o gasto 

de combustível, e por consequéncia grande parte do custo operacional, a otimização 

desta planta teria que levar em consideração os fatores observados. É bem provável 

que a quantidade ótima de combustível seja menor que aquelas usadas nas simulações, 

dando uma conversão final próxima, porque num estudo de otimização é possível in

cluir efeitos de outras variáveis operacionais. O que se quer dizer é que pode haver 
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Figura 5.23: Influéncia da variação da ;azão do gás de aquecimento nos perfis (a) -

da conversão; (b)- Tw,; (c)- D.X e (d)- b.Tw, 

uma outra variável que proporcione o aumento de conversão de 96% até 99%, por 

i I 
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: 
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1500 
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Figura 5.24: Variação da conversão com a vazão do gás de aquecimento 

exemplo, a um custo menor do que utilizar mais 120 kg/h na vazão de gás. 

O controle da vazão de gás combustível poderá ser feito pela medida de sua 

temperatura final, ou pela temperatura de parede do reator (Tw,)· !\este último caso, 

o ponto mais indicado para a leitura seria o final do reator, que é onde se observa as 

maJores diferenças na temperatura provocadas pelas alterações na vazão de gás. 

Pressão inicial (p0 ) 

Pelas figuras 5.25 e 5.26 pode-se notar que a Po influi no resultado final 

da simulação, porém sem muita intensidade. Com relação à conversão final, quanto 

menor for a pressão do gás na entrada do reator diminui a conversão cada vez mais. 

Por outro lado, aumentar a pressão indefinidamente pode melhorar a conversão, mas 

o acréscimo obtido a partir de um certo valor de p0 , não é expressivo. Este fato leva 

à conclusão de que p0 também deve ter um ponto ótimo. 

O efeito na conversão explica-se pela variação na velocidade do xisto, o que 

irá modificar o tempo de residência das partículas. Diminuindo a pressão, a densidade 

do gás diminui o que altera a fluidodinâmica, no caso, a velocidade de escoamento 

do gás de arraste aumenta e com isto arrasta mais o xisto, pois v, também aumenta. 

Com o aumento de v, o tempo de residência diminui quase na mesma proporção em 

que diminui p0 • Neste caso, deveria se esperar que a conversão final também variasse 
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Tabela 5.36: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parámetro analisado : Pressão inicial 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 

Caso: T ti 2 T 71 Pressão Te Conv. Quer. 

Zmalor 60.0 300.0 
1174.75 
1.2331 

1100.0 1300.0 900.0 .o 1100.0 1100.0 700.0 
.03959 
1.2483 

P008 .99758 
Relação ! 1.0010 
Zmaior 55.0 
P009 .99713 
Relação 1.0005 
Zmaior 55.0 
P0095 .99687 
Relação 1.0003 

Zmaior 55.0 
P0105 .99629 
Relação .9997 
Zmaí:or 50.0 
POllO i .99602 
Relação .9994 
Zmaior 50.0 
P0120 .99533 
Relação .9987 

Variável 

v, 
T, 

Pressão 
Tr 

Conversão 
Querogênio 

Betume 

Tw~ 

T". 

300.0 
1052.93 
1.1052 
300.0 
1000.34 
1.0500 
300.0 

909.29 
.9544 
300.0 
869.58 
.9128 
3C::_L0 

799.52 
.8392 

I' 

547.90 
.9932 
1100.0 
549.85 
.9968 

1100.0 
550.76 
.9984 
1100.0 
552.43 
L0015 
1100.0 
553.17 
1.0028 
1100.0 
554.49 
1.0052 

POO& 

!' 3.792D-04 

li 1.803D+02 
I -2 103D+00 
p 1.478D+02 
l -6.310D-01 
~~ -L846D-01 

L200D+DO 
u 
1: 
!' 
il 
li 

-4.926D-02 
3.9840-03 
5.7Z2D-04 
1.880D+00 

FDIF (o/r-): 68.959127 
COI\V. FI!\lAL P 9.408u-Ol 

i' Rela.çáo{X f) ): .963 
TRESID l' 2.148D+00 

Relaçiio(T:r) p .7H 

935.93 
1.2508 
1300.0 
833.27 
1.1136 
1300.0 
788.74 
1.0541 
1300.0 
711.31 
.9506 
1300.0 

677.38 
.9053 
1300.0 
617.31 
.8250 

530.98 
.9967 
900.0 
532.00 
.9986 
700.0 
485.99 
.9992 
700.0 
486.70 
1.0007 
700.0 
486.99 
L0013 
700.0 
487.52 
1.0024 

.74593 

.8011 

.o 

.83805 

.9000 

.O 

.88462 

.9500 

.O 

.97773 
1.0500 
.O 
1.02429 
L IODO 

.o 
1.11740 
1.2000 

1100.0 
746.21 
1.0009 
1100.0 
745.85 
1.0004 
1100.0 
745.23 
.9996 
1100.0 
744.95 
.999.:: 
1100.0 
7-44.44 
.9985 

b) DIFERENÇAS MÉDIAS , 
P009 P0095 P0105 

-1.0D3D-04 

.59106 

.8225 

1100.0 
.65929 
.9175 
1100.0 
.69005 
.9603 
1100.0 
.74484 
1.0366 
900.0 
.42734 
1.1354 
900.0 
.47639 
L2657 

700.0 
.03553 
1.1203 
700.0 
.03359 
L0590 
700.0 
.02991 
.9432 
700.0 
.02819 
.8888 
650.0 
.03046 
.817i 

POllO 

-2.030D-04 1.946D-04 
8.09JD~ol 

-9 536D-OI 
6.650D+01 
-2.621D-01 

9.814D-05 
3.836D+Ol 
-4.597D-OI 
3.156D+Ol 
-1.276D-01 

-3.481D+Ol -6.654D-:-Ol 

-9.279D-02 
5.461D-01 
-2.314D-02 
L861D-03 
2.791D-04 
8A77D-01 
4.072D-02 
32.505705 
9_6~7D-01 

.985 
2.431D~oo 

.?\22 

-4.638D-02 
2.592D-01 
-1.12~D-02 

8.995D-04 
L384D-04 
4.020D-01 
1.930D-02 

9.706D-01 
.994 

2.57iD+00 
.94G 

4.178D-DI 
-2.868D+Dl 
l.090D-01 
4.638D-02 

-2.380D-Ol 
1.053D-02 
-8A23D-04 
-1.322D-04 
3.658D-Ol 
l,756D-02 
15.017225 
9.820D-Ol 

L005 
2.8i4D+00 

L0 55 

TRESID - 2 .724D+úJ C BASE 

7.929D-OJ 
-5.486D+01 
1.959D-Ol 
9.275D-02 

-4 .SSEiD-01 
2.042D-0:' 

-1.632D-03 

-2.569D-04 
7.009D-01 
3.364D-02 
29.679436 

1.009 
3.026D+OO 

1.111 

BeL 

1100.0 
.02729 
1.3555 
1100.0 
.02360 
1.1722 
1100.0 
.02183 
1.0844 
1100.0 
.01852 
.9199 
1100.0 
.01700 
.8445 
1100.0 
.01424 
.7074 

P0120 

410.566 
790.53 
1.0026 
439.434 
781.52 
1.0012 
410.566 
788.92 
1.0006 
439.434 
780.19 
.9995 
742.265 
716.08 
.9989 
742.265 
715.40 
.9980 

-4.150D-04 
-1.223D+0:2 
1.461D+00 
-L009D+02 
3.287D-Ol 
1.855D-01 

-8.532D-01 
3.853D-02 
-3.077D-03 
-4.876D-04 
1.293D+OO 
6.207D-02 
57.362691 
9.916D-01 

).015 
3.335D+OO 

1.224 

de acordo com o tempo de residência das partículas, o que nao é observado porque 

o reator é longo e a conversão final se aproxima de 98%. Sabe-se que nesta faixa, o 

esforço para aumentar a conversão deve ser muito grande. Mas tomando uma fração 

menor do reator. Z = 1100 por exemplo,(onde ocorrem as maiores diferenças absolutas 

na conversão) verifica-se que a proporção da variação da conversão é bem parecida 

com a da pressão inicial. 

Como a pressão é uma variável operacional fácil de medir e também de 

controlar, mesmo tendo pouca influência em reatores maiores, deve ser monitorada. 

O ponto ideal para a colocação dos sensores é onde existe a maior diferença absoluta, 

742.265 
73.69 
1.0016 
857.735 
71.96 
1.0008 
857.735 
71.93 
1.0004 
857.735 
71.88 
.9997 

857.735 
71.86 
.9994 
857.735 
71.82 
.9988 
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Figura 5.25: Influência da variação da pressão inicial nos perfis (a)- da conversão; (b) 

ou seja, na base do reator. 
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Figura 5.26: Variação da conversão com a pressão inicial 

Emissividade do reator (cRi) 

Como o valor de ERi introduzido no programa é baseado em uma deter

mmaçao experimental Í46], considera-se que a incerteza neste parâmetro é pequena, 

mas para avaliar a validade dessa determinação experimental, apresenta-se a seguir 

uma análise da sua influência. 

De maneira geral, as respostas das simulações que sofrem a confrontação 

com os dados experimentais (testes 1,2 e 3) não dependem tanto do valor de ERi· J\'o 

entanto, seria preciso mais um teste com conversão final baixa. para se ter certeza se 

este valor de LRi se aplica ao caso. -csando os dados da 5.37 pode-se notar que 

na fase interrnediária do reator: onde a conversão gira em torno 65% (Z = 1100 

em), a influência do parâmetro (cR;) é maior, por isto é que se necessita de um outro 

teste para este nível da conversão. 

As consequências de um erro na determinação experimental de ER;, podem 

ser explicadas da seguinte forma (como observadas nos gráficos 5.27.a e 5.27.b). Su

pondo que a ER; usada fosse 5% abaixo do valor real. A simulação irá avaliar uma 

taxa de calor, da parede interna do reator para as partículas de xisto, menor de que a 

real, resultando em Tx menor (5,7 °C máxima e 4,63 °C média). A diminuição de Tx 

diminui a taxa de reação e a conversão. Esta influência só não é maior porque existe a 
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Tabela 5.3í: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado : Emissividade do Reator 

Caso: 

Zma.ior 
EMR08 
Relação 
Zmaior 
EMR09 
Relação 

Zmaior 
EMR095 
Relação 
Zmaior 
EMR105 
Relação 
Zmaior 
EMRllO 
Relação 

' 
180.0 
.99i22 
.9999 

100.0 
861.98 
.9548 

180.0 
.99727 
1.0000 
170.0 
.99723 
1.0000 

160.0 
.99721 
1.0000 
170.0 
.99729 
1.0000 

100.0 
883.42 
.9785 
100.0 
893.56 
.9897 
100.0 
911.75 
1.0099 
100.0 
920.05 
1.0191 

Variável 

' 
"' T, 
v, 

I! 
li 
li 
!! 
r: 
i' T, 

Pressão 

li Te 
Conversão 
Querogênio 

Betumf-

Tw~ 

T, .. 
FDJF (Ã) : 

CONV FIKAL i' 
R,:dação(Xj) ' 

TRESID 
1: Rela.ção(Tr i 

a) J\.1Al0RES DIFERENÇAS {absolutas) : 
T t:, T::. Pressão Te: Conv. Quer_ Bet. 

1300.0 
555.03 
.9606 
1300.0 
567.01 
.9813 
1300.0 
572.64 
.9911 
1100.0 
556.62 
1.0091 
1100.0 
561.39 
1.0177 

1100.0 
651.50 
.9406 
1100.0 
673.06 
.9717 
1100.0 
683.28 
.9865 
1100.0 
701.66 
1.0130 
1100.0 
710.08 
1.0252 

900.0 
507>97 
.9535 
900.0 
520.93 
.9778 
900.0 
527.08 
.9893 
900.0 
538.30 
1.0104 
900.0 
54t.56 
1.0203 

1300.0 
.92252 
.9999 
1300.0 
.92258 
.9999 
1300.0 
.92260 
1.0000 
1300.0 
.92264 
1.0000 
1300.0 
.92267 
1.0000 

900.0 
807.4.9 
1.0261 
900.0 
796.69 
1.0124 
900.0 
791.64 
1.0060 
900.0 
782.34 
.9942 
900.0 
778.06 
.9887 

1100.0 
.54519 
.7587 
1100.0 
.63904 
.8893 
1100.0 
.68137 
.9482 
900.0 
.41154 
1.0934 
900.0 
.44601 
Ll850 

b) DIFERENÇAS MED1AS ' 
EMR08 EMR09 EMR095 EMR105 

-6.828D-05 -3.162D-05 -1.504D-05 L400D-05 
-2.578D+Ol -1.219D+Dl -5.836D+OD 5.639D+00 
-1.844D+Ol -8.743D+Oü -4.194D+DO 4.068D+DD 
-2.500D+01 -1.182D+Ol -5.658D+OD 5.464D+00 
-2.038D+Ol -9.6530-:t-OO -4.630D+00 4.491D+00 
-5.154.D-05 -2.368D-05 -Ll46D-05 9.659D-06 
L704D+Ol 8.090D+OO 3.902D+00 -3.819D+00 
-6.579D-02 -3.054D-02 -1.447D-02 L369D-02 
2.755D-03 l280D-03 6.102D-D4 -5.812D-D4 
3.331D-03 1.544D-03 7.276D-04 -6.857D-04 
2.732D+Ol 1.310D+01 6.346D+00 6.26DD-t00 
1.331D-t00 6.337D-01 3.059D-Ol 2.996D-OJ 
45.385374 23.739373 12.363457 12.874490 
9.352D-01 9.62lD-01 9.707D-01 9.817D-01 

.957 .985 .994 1.005 
2.854D+O-:J 2.764D+OO 2.753D-:-OO 2.697D+OO 

1.048 1.022 1.010 .99ü 

TRESID - 2.724D+00- CBASE 

700.0 
03733 

1.1771 
650.0 
.03989 
1.0708 
650.0 
.03852 
1.0340 
650.0 
.03603 
.9672 
650.0 
.03489 
.9365 

1100.0 
.03353 
1.6655 
1100.0 
.02633 
1.3080 
1100.0 
.02304 
}_ 1444 
1100.0 
.01746 
.8675 

1100.0 
.01511 
.7505 

EMRllO 

2.737D-05 
l094D+01 
7.909D+00 
L060D+01 
8.73DD+00 
1.973D-05 

-7.377D+OO 
2.635D-ü2 

-1.121D-03 
.J.3J6D-03 
1.215D+Dl 
5.797D-01 
26.303151 
9.852D-01 

1.008 
2.673D+00 

.981 

287.887 
856.20 
1.0352 
277.887 
&44.59 
1.016.8 
267.887 
841.05 
1.0081 

257.887 
831.40 
.9921 
257.887 
825.16 
.9846 

concorrência do efeito n2 fiuidodinâmlca. As reduções em e 1~ causam a diminuição 

das velocidades e aumento no tempo de residência das partículas. Portanto, este efeito 

irá abrandar o efeito da temperatura sobre a reação, que é dominante. O perfil de Tuc, 

será superior porque há maior resistência à transferência de calor para a suspensao 

quanto menor for a <Ri· 

689.434 
76.04 
l.OZ19 
660.560 
75.67 
LOJ03 
660.566 
75.27 
10050 
660.566 
74.53 
.9951 
650.0 
74.37 
.9906 
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o E.Mr=0.68 
~ EJfr==O. 765 
* EJfr=O.BOB 
"' E./Jfr=0.893 
* EJfr=0.935 
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Figura 5.27: Influência da variação da ernisslvidade do reator nos perfis (a} - da 

conversão e (b) - D.Tx 
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Velocidade inicial das partículas (vxo) 

Esta ( v, 0 ) é uma condição inicial do sistema de equaçoes diferenciais e é 

estimada de acordo com as propriedades físicas e as vazões do gás e do xisto. Com 

estes dados é possível estimar os valores da porosidade, v, e v0 iniciais, na entrada do 

reator, corno foi visto na seção 2.3. 

Tabela 5.38: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 
; 

Parâmetro analisado: Velocidade inicial das partículas de xisto 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 

Caso: T v" T;~: Pressão Tr: Conv. Quer. Bet. 

Zmaior 110.0 100.0 550.0 .O 900.0 1300.0 1300.0 900.0 650.0 1100.0 1500.0 1500.0 
VX08 .99699 918.31 447.18 333.09 543.33 .92297 715.85 .44669 .03488 .01532 653.07 66.33 

Relação 1.0002 L0171 1.0201 .9500 1.0198 1.0004 1.0041 L1868 .9361 .7612 1.0072 1.0044 

Zmaior 120.0 100.0 600.0 .O 900.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 1100.0 1500.0 1500.0 
VX09 .99692 905.99 455.71 34.7.11 534.88 .92269 713.54 .38989 .03127 .01912 649.30 66.09 
Relação 1.0000 1.0035 1.0039 .9900 1.0040 1.0001 1.000& 1.0359 .9859 .9497 1.0014 1.0009 
Zmaior 100.0 100.0 600.0 .O 900.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 1100.0 1500.0 1500.0 
VX095 .99673 903.15 454.12 350.27 532.97 .92263 713.02 .37769 .03167 .02003 648.46 66.04 
Relação LOOOO L0003 1.0004 .9990 1.0004 1.0000 1.0001 1.0035 .9986 .9950 1.0001 1.0001 
Zmaior 105.0 100.0 600.0 .O 900.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 lJOO.O 1500.0 1500.0 
VX105 .99676 902.51 453.77 350.97 532.54 .92262 i12.90 37499 .03176 .02024 648.27 66.03 
Relação 1.0000 .9996 .9096 1.0010 .9996 1.0000 .9999 .9963 1.0014 L0053 .9999 .9999 

..;;z'=m'-'a'Cio'=r"-~~l~lii5"c.o;;-', :...-;I;;;o:;;o:;.o;----;;6:;;0oi.:;;o--'c.oê"'-=~9~0õio'-i_o;--~1iso;;;o;o_oié--1;';3C,oõio'c.oc---igõio;io_~oc--~70;;;oc;:_o~-;11 oo.o 1500 .o 1soo .o 
VXllO .99681 899.63 452.19 354.12 530.63 .92255 712.39 .36302 .03216 .02118 647.43 65.98 

Relação 1.0000 .9964 .9961 LOIOO .9960 .9999 .9992 .9645 1.0142 L05';;1:;;9-~.9i,9:C8ec6:,-~·;:;9';c99::'l';c-
-i;zé'm"'a"'i"'or-'--i'-';'1 "'zooC.ic:o'-~10';0C,oo:C.o;--;1';170o;C. 7 o--':_o;c-:--'-'--cg:OoC,ooC;_o;---;,"'3"'ooc:'_-;;o--cC1 s"'o"'o". c'• ~1c;1 7 o"'o""_o--;;7.,:ooc:'_ic:o'-~1' 1 "lO. O I50o.o 15DG. G 

VX120 .99671 886.97 543.00 368.15 522.36 .92228 710.19 _65088 .03396 .ü~:D41 643.81 65.76 
Relação .9998 .9824 .9844 1.0500 .9805 .9996 .9961 .9058 1.0709 1.2623 .9930 

Variável 

Pressão 

Querogênlo 
Betum12 

Tu,, 

FDIF (%): 

lt l.OGlD-04 
1: L019D-T-Ol 

1: 7A79D+ü0 
li 9.533D+00 
P 8.175D+OD 
~~ 1 _9D7D-04 

:: 1.4.52D+OO 
'i 2.~,s~m-o2 

1

',

1
! -1.113D-0:3 

-l.276D-os 

l'l,i 9.553D-01 
4_540D-02 

21.940172 
CONV _ FI!\AL d 9.844D-01 

' i! 1.00.8 
2.678D+OO 

.983 

b) D!FEREKÇAS l\lÉDlAS ' 
VX09 \'X095 VX105 VX110 VX120 

2_142D-05 
2.036D+00 
L494D..,..-OO 
L900D..J.00 
1.630D+OC.1 

3_801D-Of, 
::L853D-01 
5_lfiDD-02 

2.009D-01 
1.47GD-01 
L87lD-01 
1.608D-01 
3.763D-06 
2.79/D-02 
EdOSD-04 

-2.043D-ü4 -2.026D-05 
-2.755D-04 -2.708D-05 
l.E57D-01 L832D-02 
8.818D-03 8.696D-04 
3.177116 .341065 

9.787D-01 9.771D-01 
1.002 1.0 

2.715D+00 2.723D+OO 
.997 1.0 

TRESID - 2.724D+OO 

-2.254D-00 -2.182D-05 -l.OBOD-04 
-:L097D-01 -Z.050D-;-00 -LG03D+Ol 
-1.534D-Ol -1.502D-"-OO -7 .334D+00 
-l.9GOD-DJ -1.911D..;...QQ -9.312D+OD 
-1.676LLCJ -1.632D...,.-OO -7.99JD+00 
-:;_f'I47D--C;(' <3.S9SD-05 -}J.;BBD-04 
-2.9::AD·-U2 -2.õ5JD-OJ -1.369D-t·OO 
-5.3!:"!5D-04 -5.259D-03 -2.601D-O:! 
2.093D-05 
2.868D-05 
1.890D-02 
8.977D-04 

.252117 
9.7680-01 

LO 
2.725D+00 

1.0 

C BASE 

2.061D-04 
2.803D-04 
1.842D-Ol 
8.746D-03 

3.084699 
9.751D-01 

.998 
2.734D+00 

1.003 

l .Oô4D-03 
1.342D-03 
& BOJD-01 
4..175D-02 
16.374582 
9.660D-01 

.989 
2 771D+OO 

1.017 

.9958 

Como se trata de uma estimativa, dependente portanto das correlações uti

lizadas nesta fase, é importante averiguar como ficam os resultados, caso haja um 

erro nesta determinação. Para tal, submetem-se à simulação valores diferentes para 
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Vxo· Pelas figuras 5.28.a e 5.28.b e pela tabela 5.38 é possível avaliar as consequências 

destas variações. 

J'YO 

-40-+-rl\-rd ,-;---r-r-r·, :.....,-,---,--,1 I I 1..,.....,--,--,1 I 
O 600 1000 1500 

Z (em) 

(a) 
LEGENDA : 

0 VXo=850.62 
o VXo=333.09 
• VXo:847.1f 
* VXo-=350.27 
" VXo=350.97 
* VXo-=354.12 
* VXo=368.t5 

S. O 

o 

cm/s 
cm/s 
cm/s 
cm/s 
cm/s 
cm/s 
cm/s 

i j j i l I I I 
600 1000 

Z (em) 
(Caso base) (o) 

Figura 5.28: Influência da variação da estimativa da velocidade inicial das partículas 

nos perfis (a) - da conversão e (b) - L1 Vx 

A figura 5.28.b de L1vx(%) versus Z mostra que pequenas alterações no valor 

de Vxo, na ordem de 1% cm;s)~ podem causar variações de até 3~5% na conversão 

em Z = 900 em. Isto indica que um certo cuidado na determinação de Vxo é necessário. 

No entanto, pelo mesmo gráfico, pequenos desvios em Vxo tendem a ser amortecidos 

nos reatores mais longos. 

Diâmetro médio das partículas ( dp) 

I I 
1600 

A utilização de um diâmetro médio para representar uma amostra de partículas 

de vários tamanhos é uma aproximação necessária. Pretende-se avaliar se a estimativa 

para dp, adotada nos testes 1,2 e 3, exerce influência sobre os resultados obtidos. Para 

isto, modifica-se o dado do diâmetro em até 10% acima e 20% abaixo. As figuras 5.29 

e 5.30 mostram as reações do modelo à variação de dp. Com ajuda da tabela 5.39 é 

possível dizer que dp não tem uma influência marcante sobre as principais variáveis 



usadas na comparação com os dados experimentais, que sao a conversao final e a 

temperatura de parede do reator. 

Tabela 5.39: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado : Diâmetro médio das partículas 

Zmaior 
DPOB 
Relação 
Zmaior 
DP09 
Rei ação 
Zmaior 
DP095 
Relação 
Zmaior 
DP105 
Relação 
Zmaior 
DP1!0 
Relação 

90.0 100.0 
.99712 899.56 
1.0005 .9964 
90.0 100.0 
.99689 901.10 
1.0002 .9981 
90.0 100.0 
.99677 901.97 
LOOOl .9990 
95.0 100.0 
.99655 903.71 
.9999 1.0010 
95.0 100.0 
.99641 904.71 
.9997 1.0021 

T 

15.0 
118.54 
.9748 
15.0 
120.17 
.9883 
15.0 
120.91 
.9944 
15.0 
122.24 
1.0053 
15.0 
122.83 
1.0102 

a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 

650.0 
583.87 
L0996 
650.0 
557.03 
1.0491 
650.0 
543.91 
1.0244 
650.0 
518.25 
.9760 
650.0 
505.80 
.9526 

T:" Pressão 

15.0 1300.0 
109.16 .92302 
1.0151 1.0004 
15.0 1300.0 
108.30 .92283 
1.0071 1.0002 
15.0 1300.0 
107.90 .92273 
1.0034 1.0001 
15.0 1300.0 
107.19 .92251 
.9968 .9999 
15.0 1300.0 
106.87 .92240 
.9938 .9998 

Tr: Conv. Quer. 

1100.0 1100.0 700.0 
745.00 .67267 .03486 
.9993 .9361 1.0993 
1100.0 1!00.0 700.0 
745.29 .69559 .03331 
.9997 .9680 1.0504 
1100.0 1!00.0 700.0 
745.41 .70717 .03252 
.9998 .9841 1.0253 
noo.o IIOO.o 65o.o 
745.62 .72978 .03644 
1.0001 1.0156 .9782 
1300.0 1100.0 650.0 
713.16 .74125 .03561 
1.0003 1.0315 .9558 

b) DIFERENÇAS '\1ÉDIAS ' 

Bet. 

1100.0 
.02286 
1.1353 
1100.0 
.02151 
1.0687 
1100.0 
.02082 
1.0342 
1100.0 
.01945 
.9660 
1100.0 
.01873 
.9305 

Variável DP08 DP09 DP005 DP105 DPllO 

' 1.589D-04 
t.: 9 -8.712D-01 
Tr; 1.165D+OO 
V;r 4.853D+01 
T.:r -L166D-01 

Pressão 2.581D-04 
l'r -4.092D-Ol 

Conversão -1.754D-02 
Querogénlo 1.523D-03 

Betume 9.9\?BD-05 

T,,., 5.974D-01 
T.,.. 2.87SD-C2 

FDIF (j(",·1 : 16.7885f·4 

CONV _ FINAL !i 9.675D-01 
Relação(Xf) I! .990 

TRESID i· 2.5ú4D-+·00 
Relaçâo(T:-1 .910 

8.211D-05 
-4.892D-01 
5 444D-01 

2.38ôD+01 
-6.7HD-02 
L357D-04 

-1.871D-01 
-8.844D-03 
7.663D-04 
5.165D-05 
2.715D-01 
1.310D-02 
8.537394 

9.725D-01 
.995 

2.GllD+00 

4.1840-05 
-2A56D-01 
2.717D-01 

1.184D+01 
-2.661D-OZ 
6.978D-05 
-8.769D-02 
-4.408D-03 
3.830D-04 
2.427D-05 
1.282D-01 
6.194D-03 
4.015993 

fi_748D-Ol 
.998 

2.66íD+OO 
.97'0 

-4.365D-05 
2.496D-Ol 

-2.682D-Ol 
-1.165D-01 

1.511D-0:2 
-7.44S:)-05 
7.641D-02 
4.37:::D-03 
-3.833D-04 
-2.129D-Of, 
1.140D-01 
5.521D-03 
4.223641 

9.789D-01 
1.002 

2.783D+00 
10:: 

TRESID ~ 2.724D-r-C<::· CBASE 

-8.813D-05 
5,7090-01 
-4.8580-01 
-2.303D+Ol 
7.3350-02 
-1.509D-ü4. 
1.524D-01 
8.90lD-03 
-7 .730D-04 
-5.DG7D-05 
2.202D-01 
1.0670-02 
8.381207 

9.8080-01 
1.004 

2.843D+00 
1.044 

1.057 
1003.37 
.9990 
1.057 
1003.87 
.9995 
1.057 
1004.11 
.9998 
1.057 
1004.59 
1.0002 
1.057 
1004.82 
1.0005 

É a velocidade do xisto que soíre as maJOres diíerenças entre um caso e 

outro. Toda vez que a carga de xisto a ser processada tiver um diâmetro médio 

menor, a velocidade das partículas em termos médios será maior; reduzindo o tempo 

de residência. 

A variação em Tw, é bem pequena, mas avengua-se que para as mesmas 

condições Tw. será inferior quanto menor for dp. Isto ocorre porque há alterações nos 

balanços energéticos. Ao diminuir o diâmetro médio da carga, a velocidade do xisto 

aumenta porque o arraste é maior devido a razão entre a área e a massa da partícula 

639.434 
75.21 
.9994 
639.434 
75.24 
.9997 
639-434 
75.25 
.9999 
1.057 
97.19 
1.0001 
1.057 
97.20 
1.0002 
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Figura 5.29: Influência da variação do diâmetro médio das partículas nos perfis (a) -

da velocidade da partícula: (b) - f:.Tw,; e (c) - f:. Vz 

ser superior. Pelo mesmo motivo, fica mais fácil aumentar Tx; e daí T9 é menor porque 

se retira uma quantidade maior de calor do gás de arraste. Este raciocínio só vale para 

o início do reator onde Tx é menor que T9 • Quando T. superar a T9 , que é o que ocorre 

na maior parte do reator, a T. será inferior em média do que no caso de referência 

1500 

base) 



LEGENDA : 
0 Z= 5 o111. 
1: Z== 50 o111. 
"' Z== 200 0111. 
.:. Z= 500 c111. 
o Z= 700 C111. 

• Z= 1500 c111. 

Figura 5.30: Variação da velocidade das partículas com o diâmetro médio 

e T9 será maior. Generalizando, pode-se afirmar que um diâmetro médio menor irá 

provocar a aproximação das temperaturas do xisto e do gás, pois a interação entre 

eles é maior pelo fato de uma mesma massa de partículas possuir uma área externa 

maior para a troca térmica. 

Continuando, se Vx aumenta, o tempo de residência das partículas diminui; 

daí a conversão ser menor. Há ainda a influência de Tx que também diminui em média, 

colaborando para a redução da conversão. 

Com relação à validade das considerações feitas para a determinação do 

diâmetro médjo das partículas, pode-se esperar pouca influéncih nos resultados, já que 

neste estudo, o modelo mostra-se pouco sensível ao valor utilizado para o diâmetro 

das partículas. Assim, um pequeno erro em dp pode ser perfeitamente aceitável. 

Velocidade inicial do gás de arraste (vuo) 

Da mesma maneira como Vxo, v 90 é uma condição inicial que também é 

estimada pelo procedimento anteriormente descrito. Porém a sensibilidade do modelo 

a este parâmetro é bem menor como ilustrado na tabela 5.40 e gráfico 5.31. 

Ao usar um valor para v00 menor que o estimado pelas equações, em princípio 

Vz irá cair vertiginosamente, ficando menor do que era no caso base. A relação per

centual entre os valores de Vx do caso base e do caso em questão apresenta um ponto 

de mínimo, e depois nota-se que Vx tende a se aproximar do valor calculado para o 
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caso base. 

Tabela 5.40: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado : Velocidade inicial do gás de arraste 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 

Caso E " T "" T" Pressão Te Conv. Quer. Bet. Tw, Tw 
Zmaíor 80.0 600.0 1300.0 650.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 1500.0 
VG09 .99654 726.73 578.91 525.49 533.76 .92363 713.28 .72952 .03116 .01936 648.94 66.07 

Relação .9999 .9915 1.0019 .9897 1.0019 1.0000 1.0004 1.0152 .9825 .9619 1.0009 1.0005 

Zmaior 80.0 600.0 1300.0 650.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 1500.0 
VG095 .99658 732.36 577.91 530.43 532.86 .92366 712.99 .71963 .03166 .02006 648.42 66.04 
Relação 1.0000 .9991 1.0002 .9990 1.0002 l.OOdO 1.0000 1.0015 .9983 .9964 1.0001 1.0000 

Zrnaior 70.0 600.0 1300.0 650.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 1500.0 

VG105 .99656 733.60 577.68 53 L 52 532.65 .92367 712.93 .71736 .03177 .02022 648.30 66.03 
Relação 1.0000 1.0008 .9998 1.0010 .9998 1.0000 .9999 .9983 1.0018 1.0043 .9990 .9999 

Zmaior 80.0 600.0 1300.0 650.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 1500.0 
VG110 .99663 739.23 576.67 536.46 531.75 .92369 712.64 .70739 .03227 .02091 647.79 66.00 
Relaçáo 1.0000 1.0085 .9980 1.0103 .9981 1.0000 .9995 .9844 1.0175 1.0389 .9991 .9995 

b) DIFERENÇAS MEDIAS' 
Variável d VG09 VG095 VG105 VG110 

E I -1.676D-05 -1.769D-06 1.390D-06 1.6210-05 
Vg I -5.213D+OD -5.289D-01 5.062D-01 5.1990+00 
T, ' 7.885D-01 7.342D-02 -8.9230-02 -7.994D-Ol 

i v, i -4.494D+OD -4.569D-01 4.342D-01 4.480D+OO 
T, 7.273D-Ol 6.677D-02 -8.4880-02 -7.406D-Ol 

Pressão I -1.980D-05 -2.370D-06 1.160D-06 1.8190-05 
Te: 

ri 
L707D-01 1.593D-02 -1.9490-02 -1.728D-Ol 

Conversão 4.340D-03 4.145D-04 -4.808D-04 -4.395D-03 
Quero gênio li -2.568D-04 -2.502D-05 2.699D-05 :2.5840-04 

Betume :! -1.445D-04 -1.3HJD-05 L730D-05 1.482D-04 
I! T,,. I! 1.506D-01 1A40D~02 1.622D-02 1.5l4D-01 

T" H 7.198D-03 6.882D-04 7. 754D-04 7.237D-03 

FDIF (%)' li 3338429 .299852 .296963 3.118604 
CONV. FINAL 

li 
9. 788D-01 9.7i1D-01 9.768D-Ol 9.750D-Ol 

Relação[ X!) 1.002 1.0 1.0 .998 
TR.ESlD 2.747D+00 2.726D+OO 2.722D+OO 2.702D~oo 

Relaç~~_o(Tr-l i! l.OOR 1.001 999 .992 

TRE5ID- 2.724D+00- OBA SE 

Devido à dirninuiç.âo z:z significando um aumento no tempo de residência~ 

a conversão aumenta~ porém de forma pouco significativa. 

Absortividade da parede externa do reator (aR) 

Como este dado é determinado experimentalmente, assim como a ER;, as 

mesmas considerações feitas para a emissividade do reator podem ser repetidas. A 

conversão cai sensivelmente quando diminui aR , porque desta forma diminui a quan

tidade de energia transferida do gás de aquecimento para o reator. A sensibilidade 

deste parâmetro também é importante como é mostrado na tabela 5.41. 

Emissividade da parede externa do reator (tR) 

Valem as mesmas considerações iniciais do parâmetro anterior (aR) sendo 
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Figura 5.31: Influência da variação da estimativa da velocidade inicial do gás de arraste 

nos perfis (a)- da conversão e (b)- b.v7 

entretanto o efeito inverso sobre a conversão. As variações observadas na tabela 5.42 

indicam que este parâmetro também influi no resultado final da simulação, principal

mente nos casos onde se têm baixas conversões. 



ç;ap.5 - Resuhados e Análises pa1i._J50 

Tabela & .41: Tabelas das maJOres diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado 

Caso: 

Zmaior 
ALPR08 
Relação 
Zmaíor 
ALPR09 
Relação 
Zmaior 
ALPR095 
Relação 
Zmaior 
ALPR105 
Relação 
Zmaíor 
ALPR1l0 
Relação 

' v, 
190.0 100.0 
.99727 856.36 

.9999 .9485 
180.0 100.0 
.99726 880.66 
LOOOO .9754 
180.0 100.0 
.99729 892.00 
1.000C.i .9880 

180.0 100.0 
.99734 913.14 
1.0000 1.0114 

180.0 100.0 
.99736 922.96 
!.0000 1.0223 

Vy 

,, 
v, 

T" 
Pressão 

Tr: 
Conversão 
Querogbio 

BBt.umE' 
T .. ,,,. 

Relação( X f) 
TRES!D 

A bsortividade da'parede externa do reator 
a) MAJORES DIFERENÇAS (absolutas} : 

r, v, r, 
1300.0 1100.0 900.0 
551.53 645.85 505.18 
.9545 .9324 .9482 

1300.0 1100.0 900.0 
565.3:2 670.28 519.58 
.9784 .9677 .9752 
1300.0 1100.0 900.0 
57L70 681.70 526<29 
.0894 .9842 .9878 
1100.0 1100.0 9ü0.0 
557.52 703.07 539.01 
1.0107 1.0151 1.0117 

1100.0 1100.0 900.0 
563.31 713.05 545.08 
1.0212. 1.0294 1.0231 

-2.972D+Ol ~L113D+01 

-2.157D+Ol 
-2.878D+01 
-2.2&4.D+Ol 
~6.170D-05 

1.874D+01 
-7 .202D-02 
3 C4C:D-03 
3.7f!SD-03 

3.CC1D+Ol 

.%} 

2.874D+00 

-1.025D+01 
-1.36&D..-...01 
-1.071D-+úl 
~2.840D-05 

8.973D+OO 
-3.39lD-GZ 
1 Al8D-o:: 
L719D-03 

lA50D+Ol 

.98.3 
2.794D+OO 

Pressão Te Conv. 

1300.0 900.0 llOO.O 
.92250 809.64 .52613 

.9999 1.0288 .7322 
1300.0 900.0 1100.0 
.92257 797.80 .63015 
.9999 1.0138 .8769 
1300.0 900.0 1100.0 
.92260 792.27 .67636 

1.0000 1.0068 .9413 

1300.0 900.0 900.0 
.92265 781.80 .41625 
1.0000 .9935 l.l059 

1300.0 900.0 900.0 
.92:267 776.84 .45644 
1.0001 .9872 1.2127 

-6.917D-'-OO 
-5.045D+OO 
-6.697D+0Cl 
-5-249D+OD 
~1.353D-05 

4A07D+OO 
-1.641D-02 
6.886D-04 
8.297D-04 
7.090D+00 

.993 
2.758D+00 

6.630D+00 
4.855D+OO 
6.418D+00 
5_042D+OO 
1.2J2D-05 

-4.258D+00 
1.538D-02 
-6.494D~04 

-7.727D-04 
G.78SD--t-OO 

1.005 
2.693D+OO 

Quer BeL 

700.0 llOO.O 
.03793 .03498 
1.1960 1.7378 

650.0 1100.0 

.04019 .02703 

1.0788 1.34.25 

650.0 1100.0 

.03869 .02343 
1.0386 1.1639 
650.0 1100.0 
.03588 .01716 

.9631 .8522 
650.0 1100.0 
.03455 .01450 

.92í5 .7201 

1.304D+01 
9.567D+OO 
1.262D~01 

9.928D+OO 
2.422D-05 

-8.371D+OO 
2.991D-02 

-1.267D-03 
-l.SDOD-03 
1.330D+01 

1.009 
2.663D+OO 

r •. 
1.057 
963.39 

.9592 
1.057 
984.7Z 
.9805 
1.057 
994.71 

.9904 

1.057 
1013.67 

1.0093 

1.057 
1022.69 

1.0183 

T~) 

589-434 
78.75 
1.0316 

550.0 
78.28 
1.0151 
539-434 
77.91 
L0074 
539.434 
76.77 
.9928 
539.434 
76.23 
.9857 
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Tabela 5.42: Tabelas das ma10res diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado Emissividade da parede externa do reator 

Caso: 

Zmaior 
EPSR08 
Relação 
Zmaior 
EPSR09 
Relação 
Zmaior 
EPSRD95 
Relação 
Zmaior 
EPSR105 
Relação 

Zmaior 
EPSRllO 
Relação 
Zmaior 
EPSR120 
Relação 

' 
180.0 
.99738 
1.0001 
180.0 
.99735 
1.0000 

i 160.0 
.99720 
1.0000 
1700 
.99724 
1.0000 
180.0 
.99728 
1.0000 
180.0 
.99725 
.9999 

Variável 

T" 
Pressão 

Tr: 
Conversão 

Querogênio 
Betume 

T,,, 
Tw 

FDlF (%) · 
CONV. FINAL 

Relação( X f) 
THES!D 

Relaçao(T:r) 

100.0 
935.57 
1.0363 
100.0 
918.96 
1.0179 
100,0 
910.76 
1.0088 
100 o 
894.90 
.9912 
100.0 
887A1 
.9829 
100.0 
872.86 
.9668 

T 

1100.0 
571.13 
1.0354 
1300.0 
587.26 
1.0164 
1300.0 
582.43 
1.0080 
1300.0 
573.18 
.9920 
1300.0 
568.83 
.9845 
1300 o 
560.37 

9698 

EPSR08 

5.182D-QE, 
2.114D+01 
J.556D+01 
2.038D+01 
1.6J6D+Ol 
3.650D-05 
-L369D~Ol 

4.730D-02 
-1.964D-03 
-2.411D-03 
2.087D--:--G1 
LSGOD-:-00 
49.943077 
9.897D-Ol 

1 {'l <j .v.,._, 

:z.627D'?"oo 
.964 

a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 
L:: T;: Pressão Te Conv Quer. 

1100.0 900.0 1300.0 1100.0 900.0 650.0 
.03306 
.8873 

725.66 552.82 .92270 728.95 .50671 
1.0477 
1100.0 
708.88 
1.0234 
1100.0 
700.62 
L0115 
1100.0 
684.68 
.9885 
JIOO.O 

677.16 
.9776 
1100.0 
662.59 
.9566 

1.0376 
900.0 
542.46 
1.0182 
900.0 
537.50 
1.0089 
9000 
528.06 
.9912 
900.0 
523.67 
.9829 
900.0 
515.18 
.9670 

1.0001 
1300.0 
.92266 
1.0000 
1300 .. 0 

.92264 
1.0000 
1300.0 
.92260 
1.0000 
1300.0 
.92259 
1.0000 
1300.0 
.92:255 
.9999 

.9778 
1100.0 
737.51 
.9892 
1100.0 
741.63 
.9948 
1100.0 
749.39 
1.0052 
1100.0 
753.06 
1.0101 
1100.0 
760.17 
1.0196 

1.3463 
900.0 
.43803 
1.1638 
900.0 
.40601 
1.0787 
JJOO.O 
.68831 
.9579 
1100.0 
.65860 
.9]65 

1100.0 
.59881 
.8333 

650.0 
.03518 
.9442 
650.0 
.03624 
.9727 
700.0 
.03267 
1.0301 
700.0 
.03364 
1.0606 
700.0 
.03547 
1.1185 

b) DIFERENÇAS MEDIAS ' 
EPSR09 EPSR095 EPSR105 

2.553D-05 
L027D+01 
7.523D+00 
9.904D+00 
7 .821D+00 
L781D-05 

-6.606D+OO 
2.354D-02 

-9.9300-04 
-1.184D-03 
J.017D+01 
7.429D-01 
23.677731 
9.846D-01 

1.008 
2.67GD+D0 

.987 

1.245D-05 
5.016D+00 
3.667D+OO 
4.840D+00 
3.814D+00 
8.184D-06 

-3.205D+00 
1.16SD-02 

-4.890D-04 
-5.8GBD-04 
4.941D+00 
3.S93D-Ol 

11.079810 
9.811D-Ol 

] .004 
2.700D+OO 

.901 

-1.277D-05 
-4.998D+OO 
-3.647D+OO 
-4.823D+OO 
-3.800D-r00 
-9.346D-06 
3.J75D+00 
-L174D-02 
4.471D-04 
6.393D-04 

4.930D+OO 
3524D-01 
8.541939 

9.7J9D-01 
.99S 

2.74SD-t-OO 
l.DD0 

TREiHD - 2.72-4D: 00 CBASE 

EPSRllO 

-2.502D-05 
-9.713D+00 
-7.071D+OO 
-9.376D+00 
-7.373D+OO 
-l.864D-Of; 
6.180D+00 
-2.308D-02 
9.234D-ú4 
L211D-03 

9.619D+OO 
6.823D-01 
18.071891 
9.661D-OJ 

.989 
2.771D700 

1.017 

BeL 

900.0 
.03388 
.7884 
1100.0 
.01560 
.7748 

1100.0 
.01785 
.8866 
1100.0 
.02251 
1.1Í83 
1100.0 
.02483 
1.2335 
1100.0 
.02948 
1.4643 

1.057 
1033.55 
1.0291 
L057 
1018.46 
1.0141 
1.057 
1011.21 
1.0068 
1.057 
997.55 
.9932 
1.057 
991.10 
.9868 
1.057 
978.61 
.9744 

EPSR120 

-4.889D-05 
-1.888D+01 
-1.371D+01 
-1.8230+01 
-1.431D+01 
-3.591D-05 
L199D+Ol 
-4.557D-02 
1.821D-03 
~.394D-03 

1.8770+01 

L311D+00 
32.912658 
9.514D-01 

.974 
2.818D+OO 

1.034 

742.265 
71.7i 
.9754 
857.735 
71.04 
.9879 
857.735 
71.49 
.9942 
857.735 
72.32 
1.0058 
857.735 
7:!.72 
1.0112 
857.735 
73.47 
1.0217 
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Absortividade da parede interna do reator (aR;) 

O efeito de aRi é o contrário de <Ri e sua determinação experimental í461 é 

de grande valia, já que pela análise da Tabela de Diferenças 5.43, o parâmetro pode 

ser considerado corno importante para a qualidade dos resultados finais. 

Tabela 5.43: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado: Absortividade da parede interna do reator 

Case c 

Zmaior 900.0 
ARJO& .99869 
Relaçãc, 1.0000 

Zmaior 1 900.0 
ARJD9 .99867 
Relação 1.0000 

Zmaíor 900.0 
AR1095 .99866 
Relação 1.0000 
Zmaior 1100.0 
ARl105 .99879 
Relação 1.0000 
Zmaior 1100.0 
ARlllO .99878 
Relação 1.0000 
Zmaior 1100.0 
AR.Il20 .99876 
Relação 1.0000 

Variável 

"" T, 
Pressão 

T,· 
Convc:rsâc, 

Querogênic 
Betume 

v T 
100.0 1300.0 
922.77 590.29 
1.0221 1.0216 

100.0 1300.0 
912.63 583.89 
1.0108 1.0105 
100.0 1300.0 
907.67 580.80 
1.0054 1.0052 
100.0 1300.0 
898.06 574.86 
.9947 .9949 
100.0 1300.0 
893-47 572.03 
.9896 .9900 
100.0 1300.0 
884 60 566.60 
.9798 .9806 

]i AR108 

i: 2.708D-05 
fi Ll86D+01 
!! 8.514D+OO 
!' 1.134D+01 li 9.G24D+OO 

i i J .334D-05 

li 
I 
H 
" 

-8.203D+OO 
2.822D-0:2 
-L072D-03 

!i -1.;138D-O~~ 
;,~ 1.110D--,--D1 
j; 5.291D-01 

FDIF (~[.). li 23.571984 
CONV. Fll\AL ~~ 

Relação{ X f) 11 

TRESID 1: 
Relação(Tr) •: 

9.868D-01 
LO lO 

2.669D+00 
.980 

a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) , 

1100.0 
712.38 
1.0285 
1100.0 
702.35 
1.0140 
1100.0 
697.43 
1.0069 
1100.0 
687.92 
.9932 
1100.0 
683.37 
.9866 

1100.0 
674.59 
.9739 

T:z Pressão 

1300.0 1300.0 
598.21 .92265 
1.0214 1.0000 
1300.0 1300.0 
591.75 .92264 
I. 01 04 I. 0000 
1300.0 1300.0 
588.66 .92263 
1.0051 1.0000 
1100.0 1300.0 
562.58 .92261 
.9948 1.0000 
1100.0 1300.0 
559.75 .92261 
.9898 1.0000 
1100.0 1300.0 
554.26 .92259 
.9801 1.0000 

Tr Conv. 

1300.0 900.0 
701.29 .44895 

.9836 Ll928 
1300.0 1100.0 
707.33 .75478 
.9921 1.0504 
1300.0 1100.0 
710.19 .73665 
.9961 1.0251 
1300.0 1100.0 
715.64 .70025 
1.0038 .9745 
1300.0 1100.0 
718.25 .68224 
1.0074 .9494 
1300.0 1100.0 
723.23 .64630 
1.0144 .8994 

b) DlFERENÇAS !v1ÉDlAS : 
ARl09 AR109f, AR1105 

Quer 

650.0 
.03507 
.9412 
700.0 
.03064 
.9660 
700.0 
.03121 
.9840 
700.0 
.03222 
1.0159 
700.0 
.03271 
1.0313 
100.0 
.03372 
1.0633 

ARllJO 

1100.0 1500.0 
.01449 633.60 
.7198 .9772 
1100.0 1257.735 
.01727 655.76 
.8577 .9893 
1100.0 1257.735 
.01870 659.36 
.9288 .9948 
1100.0 1057.735 
.02158 682.11 
1.0721 1.0049 

1100.0 1057.735 
.02301 685.35 
1.1429 1.0097 
1100.0 1057.735 
.02583 691.51 
1.2833 1.0188 

ARII20 

L339D-or, 
5.80GD+00 
4.153D~OJ 

5.559D+OD 
4.690D+00 

6.608D-OG -6.931D-OG -L318D-05 -2.607D-05 
2.865D-'-OO -2.830D+OO -5.558D+00 -1.085D+D1 
2.049D+OD -2.018D+00 -3.956D+OG -7.696D+00 
2.743D-t-OO ~2.713D+00 -5.3-2SD+DO ~1.041D+D1 

Z.313D+00 -2.276D+00 -4.4S2D...;..OQ -8.680D+00 
6.687D-Oi3 3.061D~06 -4.557D~06 

-s.9n.'D--:-oo -1.96JD~oo 1.90:2D+üO 
1.407D-O:: E.959D-D3 -6.982D-D3 
-~,_316D--C4 -2.405D-U-4 2.40SD-ü4 
-7.700D+4 -4.033D-0-4 4.058D-04 
5.381D+00 2.661D--i-OO 2.589D+00 
2.567D-Ol L274D-01 1.243D-01 
11.140645 4.300994 4.188677 
9.825D·01 9.799D-01 9.737D-Ol 

1.006 1.003 .997 
2.6970+00 2.711D+00 :!.738D+OO 

.990 .995 1.005 

TRESID - 2.724D+00- CBASE 

-7 .607D-OD 
3.758D..L00 

-1.38JD-OZ 
4.750D-04 
8.024D-0-4 
5.Jl4D~O~J 

2.460D-01 
8.3133JG 

9.701D-01 
.993 

2.751D""!""00 
1.010 

-1.420D-05 
7.325D+DO 
-2.737D-02 
9.861D-C'4 
1.5461.1-~03 

9.974D+00 
4.810D-Ol 
17.820619 
9.6J6D-01 

.984 

2.777D+OO 
1.019 

Absortividade do xisto ( ox) 

Também é determinado experimentalmente. Porém, devido ao fato das 

amostras de xisto apresentarem diferenças nas propriedades, espera-se que possa haver 

discrepâncias neste valor. Isto leva a temer resultados discordantes, de acordo com 

1500.0 
65.07 
.9853 
1500.0 
65.57 
.9929 
1500.0 
65.81 
.9965 

1500.0 
66.26 
1.0033 
1500.0 
66A7 
1.0066 
1500.0 
66.88 
1.0127 
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as variações que podem ocorrer. Assim pela análise da tabela 5.44 concluí-se que um 

desvio na conversão calculada pode ocorrer com aproximadamente a mesma ordem de 

grandeza que a variação de ox se o reator der baixas conversões (em torno de 70%). 

Já para reatores maiores tais diferenças são bem menores. As diferenças em Tw. causa

das pela variação de ox são também pequenas. Sugere-se verificar se existem grandes 

variações em ox e Ex para diferentes amostras de xisto; inclusive correlacionando com 

a concentração de matéria orgânica presente. 

Tabela 5.44: Tabelas 

Parâmetro analisado 

Caso· 

Zmaior 
ALPX08 
Relação 
Zmaior 
ALPX09 
Relação 
Zmaior 
ALPX095 
Relação 
Zmaior 
ALPX105 
Relação 

! 

E v 

1100.0 100.0 
.99875 875.72 
1.0000 .9700 
1100.0 100.0 
.99877 890.17 
] .0000 .9860 
1100.0 100.0 
.99879 896.66 
1.0000 .9932 
1100.0 100.0 
.99881 908.62 

1.0064 
100.0 

' 

T, 
Con\·ers3.o 

Que;-,_;g;;_nic 
Beturrw 

FDIF (/C) : 
CONV. FINAL 

Relação(X f) 
TRES!D 

Relação(Tr) 

das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias 

A bsortividade do xisto 
al MAIORES DIFEREN"ÇAS (absolutas) : 

T, v, T, Pressáo Te: Conv. 

1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1300.0 JJOO.O 
56L25 665.82 548.69 .92259 728.13 .60980 
.9714 .9613 .9702 1.0000 1.0213 .8486 
1300.0 1100.0 1100.0 J300.0 1300.0 1100.0 
570.02 680.12 557.67 .92261 720.12 .66928 

.9865 .9819 .9861 1.0000 1.0100 .9314 
1300.0 11 00.0 1100.0 1300.0 1300.0 l 100.0 
574.00 686.54 561.70 .922C2 716.44 .69492 
.9934 .9912 .9932 1.0000 1.0049 .9671 
1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1300.0 JJOO.O 
581.39 698.36 569.13 .92263 709.65 .74001 
1.0062 1.0082 1.0064 LOOOO .9954 1.0298 
1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1300.0 1100.0 

706.50 .75965 
.9909 

b) DIFERENÇAS ~1EDIAS ' 
ALPXO& ALPX0f1 ALPX095 ALPX105 

-3.65GD-05 
-1.573D+Ol 
-L104D-t-01 
-L510D-701 
-J .2-42-D..i.-O:l 

1.0:->~.D---;--CtJ 

-4.086D-02 
l.380D-03 
2.399D-03 
1.326D+01 
6.397D-Ol 

-1.669D-D5 -8.121D-06 
-i .305D+OC! -3.550D--r00 
-5.152D+O\i -2.509D+OD 
-7.002D+OO -3A01D~oo 

-5.828D--TOC! -2.E3ED---'-00 
-7.910IJ--0G -3 7S3D-CY5 
4.957D--'·OO :2.4-00D+OO 
-l.b55D-02 -8.935D-03 
6.060D-04 2_9l1D-04 
L110D-03 5.355D-04 

6.159D+OO 2.974D+OO 
2.959D-01 L426D-01 

22.659006 9.872348 4.740962 
9.515D-01 9.673D-01 9.727D-Ol 

.974 .990 .996 
2.801D+OO 2.759D+OO 2.741D+00 

1.028 1.013 1.006 

TRES!D - 2 724D~OO- CBASE 

7 A03D-06 
3.::n5D"'"l"'OO 
2.352D+00 
3.172D+00 
2.604D+OO 
2.926D-OG 

-2.2E7D..;__OO 
8.J80D-03 

-4.898D-04 
2.787D--;-OO 
1.33-2D-01 
4.496503 

9.804D-01 
1.003 

2.709D+00 
.994 

Quer. Bet. 

700.0 JJOO.O 
.03452 .02872 
1.0885 1.4268 
700.0 JJOO.O 
.03298 .02404 
1.0398 1.1944 
700.0 JJOO.O 
.03232 .02201 
1.0192 1.0934 
700.0 1100.0 
.03115 .01843 
.9822 .9153 
700.0 1100.0 
.03057 01687 

ALPXllO 

1A26D-05 
6A40D+00 
4.571D-+00 
6.160D+OO 
5.180D+00 
5A79D-06 

-4.4HD...:-oo 

L582D-02 
-õ.612D-0-4 
-9.021D-04 
5A06D+OO 
2.579D-Ol 
11.058127 
9.83lD-01 

1.006 
2.694D+00 

.989 

(b) -

Tw~ 

857.735 
719.75 
1.0274 
857.735 
709.63 
1.0130 
857.735 
704.95 
1.0063 
900.0 
691.11 
.9939 
900.0 
687.08 

T "' ........ 
1300.0 
68.60 
1.0177 
1342.265 
67.66 
1.0084 
1342.265 
67.37 
1.0041 
1457.735 
66.04 
.9960 
1457.735 
65 79 
.992~ 
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Emissivídade do refratário ( Ey) 

A emissividade do refratário é um dado estimado. Observa-se pela tabela 

5.45 que as influências sobre as temperaturas de parede são pequenas. Já na conversão, 

ocorre o mesmo fato de encontrar maiores diferenças para X próximo a 70%. Com um 

valor menor de Ey, menos calor é transferido para o reator, diminuindo Tx e a conversão; 

a velocidade do gás e xisto também diminuem, mas como em outros casos, quando 

a temperatura e a velocidade variam na mesma proporção, o efeito da temperatura 

sobre a reação irá dominar sobre o efeito da velocidade no tempo de residência porque 

a taxa de reação obedece uma relação exponencial com a temperatura. Com isto pode

se dizer que a determinação experimental de Ey e ay também proporcionaria maior 

confiança nos resultados. 

Tabela 5.45: Tabelas das maJOres diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b)

Parâmetro analisado Ernissividade da parede interna do refratário 
a) MAIORES DIFEREKÇAS (ab•olutas) : 

Qu .. r. B~1. 

Zmaior 1 ll00.f· ]00.0 1300.0 1100.{; 1100.0 1300.0 900.0 lliHl.li 7(HJ.O lHHUl l.OS'i S3.943 

EPSTOS .00877 SS7.41 568.30 677.30 b.'>C.SV .0:2250 7Dl.41 .65985 .03344 .0247C DDl.SG 96.S2 
R<'laçil.<• 1.(1000 .98:29 .9837 .9778 .984.2 J.IHlOO 1.0057 .9lSS 1.054.-S l.22DD .DSil 1.0425 
Zmaior 91HI.l' l!IO.P 1300.0 1100.0 900.0 1300.0 900.0 JlOfUI ifHJ.(I ll!lii.f! Lfl57 &!l.(l 

EP.ST09 .9DSL4 895.51) 573.37 6SJ.43 525.55 .92201 780.03 .69154 .032-40 .02227 998.27 94.67 

-;;n~-'c' 'ê'~·e;· ·c, -+--;';,':;"':-'·:;.-)'c' --1:' ':i':f''i":--C'.''ii'~'ês"_c;, '~'o'ê''o--;·;;'!f'f'!c' --+' ~'c"ê'''7"é' _ _,1;;-;;n;:o~'"'-+-- '"'i''ii''c-~l;;-;;"f'c'''---+''>' ''7'c' ''i:-: . 0 os 9 1.0200 ~ z,,alnt 9\>L(; 100.0 l3t11UI llUO.!l 9iHUI l3UO.B ~H'lUJ 11110.0 iHU.l' JJHIU' ,._l~J"l,C•-~,---.~gê_'i9C;4~3-
EP.-::.TOD5 .Dé'&G5 S0!:1.::n :::.75.C:O CSD.ll 53!l.G9 .D22C2 7S7.{)5 .7!10-41 .(L321H .02-ll- l!Hll.41 !"13.78 
Hdaçân 1.00fnl .DDCl .DC•G2 .9C.-4D .D9Cl l.OHWJ l.!\013 .9517 }.0121> 1.1iSJ7 .9071 1.0097 
z,.,,.;,r 9i!(;_(' }U().U 13!!0.!> ll\lfi.O !)!!H.O l3HP.O 9(J0.0 llllfi.O 7H!l.O 1100.0 1.057 48.943 
EPS'Tl05 .OD&GG tlnC.ll 570.82 G05.Sd 534.GS .022G3 785.0& .73U4C .0313G .ll101f! 1007.14 92.02 
Rdaçâ" l.fiPI•Ii l.U!i3Ç l.lHl35 LO!J4"7 l.O\i3G l.Hiilll! .008!; LOlG-5 .9S81) .0533 1.0023 .9908 

~-;fwai<>r f>Oil.l' l!JU.O l::lOL.P ll(I(U• f)IHIJ' 1300.0 Ullil.<l 1líHI.!I (;!,ll.tl llUO.O 1,057 48.943 
EPSTlll1 .DD&CG 'J!i9.25 C,&J.74 CD:J.n::. t.3C.0l .D22G3 7S5.il7 .74172 .ll3C51 .tJ1S3l HHl9.77 9!.21 
R.-laçá" LlllHII! j.flf171 l.li!ICS },0092 l.H'I71! 1.1Wil{} .997C 1.0322 .961!1 .9094 1.0054 .1:1820 
Zl"aim 90U.I' l!J'l.b 1::'-IIH.Il 1100.0 tiOH.P 130!1.0 !)OO.U DIIP.H 651!.0 lHH!.H 1.057 48.943 
EPST12U .00SG7 914.8!) !.S;..23 7o4.C4 !;SD.S4 .922Cé. 783,38 A191D .ll35l:ll .UlGiG HH4.C3 80.Hl 
P.daçii.<> l.PIIIIP l.fll$3 1.1)129 1.0173 1.01~:3 LOHD1: .0955 1.1137 .tlü30 .8325 l.Ol02 .!I&&G 

';,,,_-~r~;;,., 

<..Jn<'t•H!''lÚ<> 

B.-1nmr 

,;rJNV. FlNAL 

Re!açâ,(X f) 

TRE,:JD 
R .. !,.çâdTr) 

-\J.403D"':-'1i• 
-C.8liD+oo 
-9.02\iD+lHl 
-7.120D+Ot• 
-lAC3D-U-5 
3.GG4D+UH 
·Z.23t!D-o2 
8.398D-ll4 
1.2::un-os 

D.C[..7D-01 
.055 

2.7700-r-OU 
LHl7 

-4.415D+nn 
-3.2G7D+HU 
--4.2370+!10 
-3.3.:-0D+OO 
-CS98-0-0G 
1.714D+ot• 
-l.n:nD-02 
3.6SOD-04 
5.DJ5D-n4 

9.72-20-01 
.90-& 

2.74[..0+0!1 
1.1!08 

TRES!D 

-2.1C4D7fll· 
-1.5720-----tH• 
-:::.o77DT\HJ 
-l.G44DTO!i 
-4.037D-OC 
S.276D-!l1 
-5.o720-tJ3 
1.79íD-ú4 
2.890D-U4 

D.748D-OJ 
.D!J5 

2.73[..0-r-ou 
l.l!l'4 

L!!ilSO+üt' 
1.-45-CD+DO 
l.!llCD+HP 
l.&lVD+HO 
2.-40CD-HG 

-7 .8780-t!l 
4.Gl5D-o3 

·1.644.D-u4. 

9.7SS0-0l 
l.Oú2 

2.7l;;D+Bll 
.907 

2.7240--;-ou - CDASE 

s.Dür>l>~nn 

2.S4SD+oO 
:3.74DD+thl 
2.965D+!HI 
-5.l&!lD-liG 

-1.&32D+tHI 
9.0GSD-o3 

-3.C73D-!)4 
-4.7130-04 

9.&050-01 
1.004 

2.7UG0-tOO 
.093 

7,3C7D+On 
<•.37GD+íJtl 
7.0t3D-t1W 
[>.úH<:.D-tllO 
1.\IOOD-D,:::, 

-2.9l5D-tOO 
1.0570~02 

-G-4840-04 
-D.1l70-H4 
6.G7GD+On 

íl.83lD-Hl 
l.OOC 

2.C900+00 
.987 
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Absortividade do refratário (ar) 

A maioria das observações feitas para <r podem ser repetidas aqm, mas 

lembrando que o efeito provocado é o inverso como pode ser notado pela tabela 5.46. 

Tabela 5.46: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b)

Parâmetro analisado: Absortividade da parede interna do refratário 

Caso· 

Zmaior 
ALPT08 
Relação 
Zmaio:r 
ALPT09 
Relação 
Zmaior 
ALPT095 
Relação 
Zmaior 
ALPT105 
Relação 
Zmaior 
ALPTIIO 
Relação 
Zmaior 
ALPT120 
Relação 

900.0 
.99868 
1.0000 
900.0 
.99866 
!.0000 
900.0 
.99866 
1.0000 
900.0 
.99865 
1.0000 
900.0 
.99864 
1.0000 
1100.0 
.99877 
!.0000 

t:_,. 

T:t 
Pressão 

Te· 
Conversão 
Q<:erogênis 

F-eturne 
Tw, 

Relação( X f) 
TRESID 

Relaçâo(Tr) 

100.0 
916.25 
1.0149 
100.0 
909-44 
1.0073 
100.0 
906.10 
1.0036 
100.0 
899.60 
.9964 
100.0 
896A8 
.9930 
100.0 
890.42 
.9863 

T 

1300.0 
586.13 
L0144 
1300.0 
581.88 
1.0071 
1300.0 
579.82 
1.0035 
1300.0 
575.81 
.9965 
1300.0 
573.88 
.9932 
1300.0 
570.16 
.9868 

8.199D+00 
5.987D+00 
7.853D..;..QO 
6.242D~oo 

l.10GD~05 

-3.246D+00 
l.R69D-02 

-7.J24D-i)4 
· 1 .017D-03 
7.30}1).-;..[JQ 

1.007 
2.68GD+00 

.986 

a} MAIORES DIFERENÇAS (absolutar;) : 
Vx T" Pressão Tr: Conv. Quer. Bet. 

1100.0 900.0 1300.0 900.0 900.0 650.0 1100.0 1.057 53.943 

705.99 540.63 .92265 782.98 .42397 .03578 .01640 1015.55 89.05 
.9603 .8145 1.0111 .9618 1.0193 1.0148 1.0000 .9950 1.1265 

1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 650.0 1100.0 1.057 53.943 
699.21 536.6] .92264 785.01 .74.236 .03650 .Ol826 1009.82 90.88 

1.0095 1.0072 1.0000 .9975 1.0331 .9797 .9068 1.0054 .9815 

1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 1.057 53.943 
695.89 
1.0047 
1100.0 
689.43 
.9954 
1100.0 
686.33 
.9909 
1100.0 
680.32 
.9822 

534.67 
1.0036 
900.0 
53088 

.92263 785.99 .73039 .03137 .01920 1007.05 91.75 
1.0000 .9988 1.0164 .9891 .9536 1.0027 .9909 
1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 1.057 53.943 
.92262 787.87 .70664 .03206 .02108 1001.71 93.40 

.99C5 1.0000 1.0012 .9834 1.0108 1.0469 .9974 1.0088 
11 o(".~. "o -71 iso;::oo;:.,;o--7;9o;;:oo;:.7;o"---';171 o;co'é.cco--;7;;oo;;.7o:'-~l:.;l oi;o'i'.';;o-~1~. oe;;s,;,o--7s«3'i. 9;:;4.;3-
5GL84 .92261 788.78 .69498 .03239 .02200 999.13 94.19 
.9935 1.0000 1.0023 .9672 1.0213 1.0927 .9948 1.0174 
1100.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 1.057 53.943 
558.33 .92260 790.54 .67174 .03310 .02382 994.13 95.71 
.9873 1.0000 1.0046 .934F 1.0436 1.1835 .9898 1.0337 

4.021D+00 
2.925D+00 
3.854D+00 
3.052D+OD 
5.289D-OG 

-1.582D+00 
9.308D-03 

-3.74GD-04 

1.985D+00 
l.446D+Oú 
1.903D+00 
1.510D+00 
2.472D-ü6 
-7.812D-Ol 
4.583D-03 
-l.G23D-04 

-1.966D+OO 
-1.429D+OO 
-1.885D+00 
-l.494D+OO 
-3.416D-06 
7.597D-01 
-4.593D-03 
J .C.20D-04 
::!.6:28D-04 
L7S2D---:--OO 

-3.862D-+-OO 
-2.805D+00 
-3. 703D+00 
-2.931D+OO 
-5.787D-06 
1.507D+00 
-9.049D-03 
3.190D-04 
5.17DD-04 

3.4GGD--+00 

-7.546D+00 
-5.468D+00 
-7.238D+00 
-5.717D+OO 
-LJ71D-05 
2.951D+OO 
-1.789D-02 
6.763D-04 
9.782D-04 

6.795D+Oü 
-4 .86SD-04 
3.G13D+OC 

1.004 
2.705D+00 

.993 

-2.6l4D-Q.j 
1.787D--+-00 

!.002 
2.715D+00 

.997 

.998 
2.734D+00 

1.003 

TRESJD = 2.724D+00- CBASE 

.996 
2.743D+00 

1.007 

.991 
2.761D+OO 

1.013 
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Umidade inicial do xisto ( <1> 0 ) 

O xisto pode conter umidade ao entrar no reator, e como se percebe pelas 

tabelas 5.47, urna quantidade pequena de umidade pode comprometer os resultados 

da reação. Ou seja, a conversão decresce vertiginosamente aumentando-se a umidade 

iniciaL Isto porque o calor consumido na secagem do xisto deixará de ser usado para 

a reação. Nota-se ainda que pelo fato desta secagem ocorrer no início do reator, onde 

a corrente gasosa de aquecimento ainda está numa temperatura alta, a quantidade de 

calor retirada destes gases é maior, fazendo com que o perfil de Te seja inferior quando 

começa a ocorrer a reaçao. 

Tabela 5.47: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Variável analisada: Umidade inicial do xisto 

Caso: ' v 

Zmaior 85.0 700.0 
UMI3 .99736 906.99 
Relaçâo 1.0008 1.1845 
Diferem i .75D-3 .14D3 
Zmaior 90.0 700.0 
tiMI6 .99785 1050.26 
Relação 1.0012 1.3716 
Diferem .12D<~ .28D3 

a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 
T v" T" Pressão Te; 

1300.0 700.0 900.0 1300.0 1500.0 
547.07 670.19 503.00 .92311 676.76 
.9468 1.2230 .9441 1.0005 .9848 
-.31D2 .12D3 -.30D2 .49D<5 -.10D2 
1500.0 900.0 900.0 1500.0 1500.0 
537.42 863.16 474.60 .9222:8 666.86 
.9021 1.3948 .8908 1.0007 .9704 
-.58D2 .24D3 -.58D2 .62D-3 -.20D2 

b) DIFERENÇAS MÉDIAS' 
Variável UM13 UMI6 

Pressâo 

Betume 

FDIF {o/r.) . 
CONV. FlNJU. 

Relação(X r) 
varjação em i(%) 

li 4.026D-04 
!i 7.765D+01 
jJ 2.169D+OJ 
1: 5.478D+01 

1.850D+OJ 
8.909D-OS 
L024D--:- (]'; 

2.18SV-D3 
2.2G8D-03 

i! 2.520D+OD 
1.184D-01 

ii 99.358016 
11 0.8609871 
1! 1.o&s2szs 
11 -32.1267 

6.515D-04 
1.464D+OZ 
3.976D+Ol 
1.039D+02 
3.471D+01 
1.212D-04 
1.893D+00 
:2.752D-C2 
3.859D-03 
3.818-D-03 

4:.308D+DO 
2.056D-Ol 
179.305697 
0.5960233 
0.7533699 
+35.7466 

Conv. 

1100.0 
.39870 
.554G 
·.32 
1100.0 
.17256 
.2401 
-.55 

Conversão final no caso base (1>- 4.42%)- 0.7911429 

Quer. Bel Tw, 

700.0 1100.0 1500.0 
.04627 .04081 632.83 
1.4596 2.0294 .9760 
.15D-1 .21D-1 -.16D2 
900.0 1300 ú 1500.0 
.04122 .04211 617.86 
2.8021 7.0794 .9530 
.27D-l .36D- 1 -.3ID2 

Desta forma, e ainda considerando que o calor latente de vaporização da 

água representa uma carga térmica maior do que o calor sensível para aumentar Tx ou 

o calor de reação; a extensão requerida do reator, para que se voltasse a ter a mesma 

conversão do que com o xisto seco, é muito maior do que o comprimento utilizado 

T, 

1500.0 
65.11 
.985-9 
~.93 

1500.0 
64.23 
.9726 
·.18Dl 
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para a secagem. 

Portanto, é importante que a secagem do xisto seja efetuada antes de er. :·ar 

no reator. Com a execução desta secagem num outro equipamento, pode-se ;·sar 

correntes gasosas com um nível de temperatura menor, dando chance de racionalizar 

o uso de energia no processo. Assim os gases provenientes da combustão são utilizados 

mais eficientemente no reator proporcionando neste, um aumento na capacidade e na 

conversão finaL 

5.4.1.2 Grupo I-B - Parâmetros de menor influência 

Os parâmetros introduzidos diretamente via arquivos de dados e classificados neste 

grupo sao: 

Diâmetro interno do refratário (D3 ) 

O modelo em questão é pouco sensível ao valor do diâmetro interno do tubo 

refratário. A variável mais sensível é a temperatura externa do isolamento, porque ao, 

por exemplo, diminuir o diâmetro interno do refratário, a espessura do concreto fica 

maior e a resistência à condução do calor também, o que implica em uma temperatura 

de parede menor. Também por este fato. o calor é transferido com maior intensidade 

para a região interior (reator), o que causará aumentos no perfi} de T'lú, e na conversão. 

As características geométricas do refratário, devem ser otimizadas, levando

se em conta os custos envolvidos~ e para fazer isto já existem vários métodos que 

calculam a espessura econômica do isolamento. 

Temperatura ambiente (Toe) 

A ternpcratura Iiao inTiui no processo~ principalmente porque o 

sistema sofre 

dado que é fornecido ao programa no início da execução é irrelevante. 

Emissividade do xisto (Ex) 

As considerações aqui, são idênticas às da absortividade do xisto. A sua 

influência é clara, se for maior do que a emissívidade do xisto considerada no caso 

base, o xisto terá um ganho líquido menor de energia radiante, com isto Tx fica inferior 

a do caso base e a conversão também. Já o perfil de Tw, fica levemente maior. 

Emissividade do isolamento (E;,) 

A sensibilidade a este parâmetro também é baixa, mas pelas simulações re

alizadas é possível identificar o que acontece ao diminuir a E;,. Com a redução, a 
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quantidade de calor perdida para o ambiente é um pouco menor, o que modifica o 

balanço na parede externa, justificando o aumento de Tw,.· Nas outras variáveis, as 

diferenças ocorridas são pequenas. Como este parâmetro não foi determinado expe-

rimentalmente, o erro da estimativa adotada pode ser considerado insignificante no 

resultado da simulação. 

Temperatura inicial do gás de arraste (T90 ) 

A influência de T90 é idêntica à da temperatura do xisto, ou seja, ao diminuir 

T90 , mais energia será consumida dos gases e Tx tenderá a ser menor. Apesar do tempo 

de residência aumentar, a conversão diminui com o efeito de T •. Assim conclui-se que 

T, 0 e T00 são variáveis que não controlam a reação com a eficiência necessária, mas 

são parâmetros que podem ser otimizados para reduzir o gasto de energia. 

Temperatura do xisto na entrada do reator (T,0) 

A variação na temperatura inicial do xisto causa alterações na conversao, 

porém o efeito não é tão grande porque ao tratar uma carga com Txo maior, T9 média 

será superior e assim v9 também. O efeito no tempo de residência, que diminui neste 

caso, prejudica a conversão. Mas como a temperatura média do xisto aumenta a 

taxa de reação também, o que faz melhorar a conversão. Outro fato que atrapalha o 

aumento de X , é o acréscimo de Tx e T9 fazendo com que menos calor seja transferido 

do gás de combustão. 

Condutividade do reator (kR) 

O valor utilizado para a condutividade do reator é fao e invariante com 

a temperatura. H ouve a preocu paçào de verificar se esta aproximação é aceitável, 

procedendo para a simulação com seis casos diferentes do caso base. Verifica-se 

que a sensibilidade do modelo a este parârnetro é pequena. Ao usar um valor rnenor 

para a condutividade, a quantidade de calor que entra no meio de reação diminui. Por 

isto as temperaturas internas são menores e a conversão menor, se a condutividade 

for 20% menor do que a do caso base, a conversão pode variar no máximo (em Z = 

900 em) 2,9%. 

Correção para o hAMB (CORamb) 

Assim como o c;, controla a perda de energia por radiação para o ambiente, 

o hAMB corrigido por um fator (CORami>) define uma parte do calor que é perdido 

por convecção, condução e radiação para outros corpos vizinhos. Ao invés de tentar 

equacionar um fenômeno como a condução pela estrutura metálica, ou a influência de 
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outros equipamentos próximos, admite-se que estes efeitos são proporcionais ao valor 

de hAMB· Este coeficiente (CORam&) é a relação entre o coeficiente global e o hM1B· 

Variando, então este parâmetro verifica-se que ele influencia só no valor de Tw,, não 

influindo na validação das simulações. 

5.4.2 Grupo n - Parâmetros introduzidos VIa constante K 

Dentro deste grupo estão os parâmetros da tabela 5.29 que são distribuídos de acordo 

com o grau de influência na simulação dentro de dois su h-grupos: 

5.4.2.1 Grupo II-A - Parâmetros de influência relevante 

Os parâmetros classificados neste grupo são: 

Energia de ativação da reação 2 (E2 ) 

Urna breve análise da tabela 5.48 e das figuras 5.32.a, 5.32.b e 5.32.c que 

apresentam os resultados obtidos na simulação de vários val· •res da energia de ativação 

revela a grande sensibilidade do modelo, principalmente na conversão, para este parâ

metro. Sem dúvida, E 2 é a que mais influi no resultado final da conversão ainda mais 

se esta for menor que 95%. l\a figura 5.32.a, de X versus Z. observa-se que quando 

diminui a energia de ativação a reação começa a ocorrer bem antes, porque para um 

dado valor de E 2 menor, corresponderá uma temperatura de início de reação menor. 

Este fato explica as grandes Yariações observadas na figura 5.32.c. de .6X(%) versus 

Z. Como por exemplo, em 500 em, a reação no caso base ainda está no início, 

enquanto que quando E 2 é considerado 20% menor, a conversão já está em 20%. Ao 

cakuhrr a percentual entre os dois CtLsos~ um número é djvidido por outro 

próximo a zero~ o que explica os valores rnostrados no gráfico em questão. 

Apesar de influir muito pouco em T •. ,, pode-se classificar este parâmetro 

corno de alta sensibilidade, onde qualquer esforço no sentido de melhorar a precisão 

do seu valor significará uma confiança muito maior nos resultados obtidos. 

Os principais efeitos sobre as diversas variáveis quando convenciona-se urna 

E 2 menor são: a conversão aumenta porque a temperatura de início da reação diminui 

e a constante da taxa aumenta exponencialmente com a diminuição da energia de 

ativação. Com a formação mais rápida de produtos que irão à fase gasosa, a vazão 

rnássica do gás aumenta, assim como sua velocidade. A velocidade das partículas 



Tabela 5.48: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parãmetro analisado Energia de ativação da reação 2 
a) MA !ORES D!FERE,~l"~- Ç~A"'SC7( a=;b=s=o'i'lu='t'ca=, .;=I =, ============== 

Cãso· 

Zmaior 
E2-08 
Relação 
Zmaíor 
EZ-09 
Relação 

Zmaior 
E2-095 
Relação 

Zmaior 
E2~105 

Relação 
Zrnaior 
E2~110 

Relação 

900.0 
.99887 
1.0001 
900JJ 
.99884 

1.0001 
l 1100.0 

.99892 
1.0000 
1300.0 
.99893 
1.0000 
1300.0 
.99890 
.9999 

900.0 
95 7.1 7 
1.0561 
100.0 
1005.30 
1.0386 
100.0 
992.28 
1.0252 
300 o 
995.84 
.9729 
300.0 
973.98 
.9515 

T v,. T~ Pressão T 1 ~ Com: Quer. 

550.0 900.0 
416.85 737.93 
.9863 1.0819 
700.0 1100.0 
458.8& 789.2:0 
.9900 1.0555 
900.0 1100.0 
4.98.8€: 773.95 
.9947 1.0351 
900.0 1300.0 
503.99 778.04 
1.0049 .9627 
1100.0 1300.0 
533.64 75-4.57 
1.0079 .9336 

600.0 
445.99 

10111 
1300.0 
56L23 
.9941 
900.0 
513.41 
1.0047 

1100.0 
540.67 
.9954 
1100.0 
538.83 
.9920 

900.0 
.92512 
.999S 

900.0 
.92512 
.9999 

1100.0 
.92406 

1.0000 
1300.0 
.92311 
1.0001 
1300.0 
.92315 
1.0001 

1100.0 
730.15 
.9986 
1300.0 
696 68 
.9990 
1300.0 
697.03 
.9995 
1300.0 
697.61 
1.0003 
1300.0 
697.74 
1.0005 

900.0 
.73745 
3_4305 

900.0 
62735 

2.9183 
1100.0 
.73700 
1.4796 
1300.0 
49133 

.6474 
1300.0 
.25812 
.3401 

1100.0 
.0118& 
1.0831 
1300.0 
.00541 
1.0917 
1300.0 
.00517 
1.0433 
1300.0 
.00486 
.9798 
1300.0 
.00482 
.9728 

Bet. 

900.0 
.00123 
.0246 
900.0 
.012:01 
.2391 

1100.0 
.01322 
.3728 
1300.0 
.04219 
2.4332 
1300.0 
.06380 
.3.6792 

742.265 
700.85 
_9973 

900.0 
678.82 
.9983 
1342.265 
638.40 
.9991 
1057.735 
662.58 
!.0006 
1057.735 
662.85 
1.0010 

Zmaior 1300.0 
E2~120 , .99887 
Relação I .9999 

300.0 
956.25 
.9342 

1100.0 1300.0 
535.57 735.55 
1.0116 .9101 

1300.0 
558.80 
.9898 

1300.0 
.92319 
1.0001 

1300.0 
697.86 
1.0007 

1300,0 
.05527 
.0728 

1300.0 
,00481 

.9689 

1300.0 
.08258 
4.7624 

1057.735 
663.06 
LOOI4 

b) DIFERENÇAS MÉD1AS' 
Variável 

!' 4.211D-05 2.648D-05 1.454D-05 -L486D-05 -2.603D-05 -3.522D-05 
I' 2.248D+Ol 1.521D+D1 8.831D+00 -9.464D+00 -1.638D+Ol -2.201D+Ol 
li 1.189D-01 -2.080D-01 -L976D-01 5.591D-Ol 1.307D+00 2.215D+00 
li P 2.533D+01 1.706D+01 9.821D700 -1.032D+Ol ~1.781D...:..Ol -2,388D+D1 
!! 3.962D-Ol 1.041D-01 1.254D-01 -6.800D-01 -1.520D...:..oo -2.332D+OO 
. -1.814D-05 -2.002D-05 -1 41 OD-05 1.848fi-Of, 3.249D-05 4 A 73D-05 
i; -5-.476D-Ol -3.048D-Ol -1.410D-01 8.621D-J:2 1.322D-OJ 1.703D-01 

Conversão r 2.369D-OJ 1.603D~01 9.274D-02 -1.GJET>-D1 -1.791D-01 -2 451D-01 

ti:;:, 

T, 
Pr€ssi:w 

T,, 

Que:rogênio 3.121D-ü4 L::86D-ü4 4 .89DD-05 -1.91 €-D-o:, .:; .456D-o;:; -2. 756D-05 
Betume 11 -2.223D-02 -1.495D-02 -8.627D-03 9.418D-ü3 1.6SOD-O:? 2.270D-02 

T,,~ :· 2.241D-OJ 9.951D-02 4 555D-02 2.€79D-02 3.891D-02 4.952D-02 

--,r;iTê'""'j' 'j;c:-:--'f+-
11 

-;i;1 ;,· 0';:0;':20:D;';·';0:?::,-,4ê;.'00'-;75"'D"• -i0êcl3 0 -;:2';2';7~0ê:D:,-.;;Gi3--;:1:;:c.344 I_lc;--;'UiS---;1;';. 9'"8Cil,';:D';;-i0i3----é2ic";-'' 2;'9i'D;';--';0';;3-
-,,;F~D~l Fé-;(é;o/c';;. )'-.,;-!r' _:2;i6';5~0iG'i'7c'6;;8;"3--ê2ê'Gi4 ;c· 5,:i6'é3';00;';--8._-76:';6.:0. S;;•4'i:Cê-' 7.;;2";-5 _ _,2 4 . 5 7 6 8 l"'~-l _ _:3::._4'c. :'é12:;8:_:0::3';;7 __ 3;::S:;• -:'-H7;2;:c1:-:l'C9'-

CONV. FINAL 1, 9. 7J8D-01 9.695D-Ol 9.€25D-01 7.003D-U1 4.209D-01 l.OHD-DJ 

Relaçâo(XJ) ~~~ 1.073 1.071 1.063 .773 465 .112 
TRES:J:D : 2.350D+00 2.381D...l..OO 2.409D...;..OO 2.480D-Oü 2.521D+00 2.547D+OO 

=~F": e::;:=.açcc'=.''"c'(~T"r"c' ='"c• =~·9:;6~-C~· ===iF;;-~9~7~3c;=:==e7 5 _~9o:c;<~==;o:~~l ~· 017_===~L~0=.3~J===~1='.D~4~1== 
TRESID 2.44-bD Ou CBA.SE2 

também se e!eYa, e numa proporção maior do que em r 9 , porque ao perder massa, 

as partículas perdem peso alterando a sua densidade e são arrastadas com maior 

facilidade. Este efeito sobre a massa de xisto também explica porque a temperatura 

média do xisto aumenta. A temperatura do gás tem um comportamento que depende 

em grande parte do Yalor obtido para E 2 . É o que acontece até certo valor, porque 

quando as velocidades do xisto e do gás se aproximam a transferência de calor entre 

os mesmos diminui. Mas se E 2 for inferior a um certo valor, pelo efeito da reação 

que libera os produtos no seio gasoso com a temperatura do xisto, T9 começará a 

aumentaL 

857.735 
70.70 
.9987 
1257.735 
66.4<· 
.9991 

1457.735 
64..96 
.9995 
1500.0 
64.74 
].0004 

1100.0 
68.02 
1 0005 
1142.265 
67.61 
1.0007 
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Figura 5.32: Influência da variação da energia de ativação da segunda reação nos perfis 

(a) -da conversão; (b)- l:>Tw,; e (c)- !:::..X 

Como se pode ver, neste caso, a variação de E 2 altera os balanços de energia, 

de forma que Tw, diminui e o consumo de calor do gás de aquecimento aumenta. 

Densidade do xisto (p,) 

Qualquer uma das propriedades físicas do xisto está sujeita a erros con-

1500 



- Resultados e Análises 

sideráveis, se não for levado em conta o fato de que estas propriedades podem ser 

bastante diversas nas amostras colhidas em pontos diferentes da mina. Isto explica a 

preocupação na análise da validação dos resultados. Ao fazer variar os valores obtidos 

na equação que determina a massa específica do xisto, verifica-se que esta propriedade 

tem grande influência nos resultados da simulação. É desejável portanto que a equação 

da densidade do xisto seja estipulada para a amostra a processar. 

Tabela 5.49: Tabelas das maiores diferenças ábsolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado : Massa específica do xisto 

Caso: 

Zmaior 

ROX08 
Relação 
Zmaior 
ROX09 
Relação 

Zmaior 

ROX095 
Relação 

Zmaior 

ROX105 
Relação 

Zmaior 

ROX110 
Relação 
Zmaior 
ROX120 
Relação 

' 
120.0 

.99769 
1.0003 

130.0 

.99760 
1.0001 
130.0 

.99753 
1.0001 
130.0 

.99738 

.9999 

130.0 
.99731 
.9999 

130.0 
.99715 
.9997 

Variável 

Press:io 
T •. 

Conversão 

Querogênio 
Betumtc 

FDIF (%) • 

100.0 

1033.25 
1.0675 
100.0 
1000.47 
1.0336 

100.0 

984.03 
1.0167 

100.0 
952.47 
.9840 

300.0 
993.20 
.9703 
300.0 
963.13 
.9409 

T, 
600.0 
473.93 
1.0827 
650.0 
468.84 
1.0388 

650.0 
459.95 
1.0191 

650.0 
443.00 
.9815 
700.0 

447.12 
.9647 
1300.0 
520.95 
.9424 

ROXüi'-

li 1.672D-04 

I 
I 
I" 

4.491D+Cl 
3032D~OI 

3.3:::BD..;__f-'1 
~~ S.759D-{H 

5.5ElD+00 
n l.OllD-01 

-3.960D-03 

~~ -5.392D-03 
I 3.403D+00 

I; L623D-01 

H 110.832-636 
CONV. FJI'\:AL li 9.718D-01 ,. 

Relação( X f) ~~:.! 1.073 
TRESID 2 179D+OO 

Relaçâo(Tr} li .890 

al MAIORES DIFERENÇAS (absoluta') ' 
t: 3 T:z Pressão Te Conv. Quer. 

1100.0 900.0 1300.0 1300.0 1100.0 700.0 

.03242 

.8059 
849.7€ 552.99 .92452 
1.1364 1.0822 1.0016 
1100.0 900.0 1300.0 
798.01 531.58 .92380 
1.0672 1.0403 1.0008 
1100.0 900.0 1300.0 
772.53 521.14 .92343 
1.0332 1.0199 1.0004 
1300.0 900.0 130CLO 
784.46 501.22 .92267 
.9706 .9809 .9996 
1300.0 900.0 1300.0 
760.79 49L84 .92227 
.9-413 .9625 .9992 

13-00.0 1100.0 j 300.0 
7H.89 506.24 .92144 
8&45 .9320 .9983 

70S.65 .75041 
1.0162 1.5065 
1300.0 1100.0 
702.79 .62936 
1.0078 1.2635 
1300.0 1100.0 
700.03 .56372 
1.0038 L13I7 
1300.0 1100.0 
694.85 .43550 
.9964 .8743 
1300.0 1100.0 
692.44 .37731 
.9929 .7575 

1300.0 13000 
687.96 .52501 
.9865 .6918 

700.0 
.03645 
.9061 

700.0 
.03838 
.9539 

700.0 
.04194 
1.0426 

700.0 
.04357 
1.0830 

700.0 
.04673 
1.1616 

b) DlFEREJ',;ÇA" MÉDIAS ' 
R:OXC!9 

8.-414D-OS 
~-190D--01 

1A75D~m 

s.f,,:=:,sp .... c: 
J.GED----'--01 
4.4E-4f>-O-i 

?.G.2G1HO: 

-1.976D-03 
-2.6-85D-03 
L585D-;-OO 
7.543D-OZ 
44.229024 

9.479D-01 
1.047 

ROXOD-5 

4.:230D-05 
L081D+-0J 
7.2B6D---t00 
l.S07D-+ U 
7_9f,-4D---'-D~ 

2.282D-D4 
L27E'D-+ OU 
2.soaD-o,:; 

-9.829D-04 
-1.337D-03 
7.674D-úl 
3.649D-02 

20.085173 

9.295-D-01 

1.026 

ROX105 

-4.303D-05 
-l.046D+01 
-7.073D---HJO 
-L747D-Ol 

-2.34GIA'4 
-l.207D---;-OC 
- 2.439D-U::: 

9.213D-04 
L335D-03 
7 .195D-Ol 
3.4HD-02 

14.744964 

8.756D-01 
.967 

2.309D+00 2.377D+Oü 2.519D+00 
.944 .971 1.029 

TRESID - 2.448D+00- CBASE2 

EOXJ 10 

-B.G04D-05 
-2.057D+01 
-1,3?4D+01 
-3A35D---' 01 
-!.533D...c.QJ 
-4.745D-04 
-1.2-4CD~,Oü 

-4.é-CDD-02 

L8:?4D-03 
2.Gl6D-03 
1.393D+00 
6.602D-02 
26.314783 
8.391D-Ol 

.927 
2.593D+00 

1.059 

BeL 

1100.0 
.01617 
.4560 

1100.0 
.02548 
.7186 

1100.0 
.03050 
.8602 
1100.0 

.0401ü 
1.1311 
1300.0 

.02645 
1.5251 
1300_[> 
03607 

2.0801 

ROXIZO 

-L741D-04 

1500.0 

647.71 
1.0292 
1500.0 
638.24 
1.0142 
1500.0 

633.72 
L0070 

1500.0 
625.01 
.9932 
1500.0 

620.78 
9864 

1500.0 

612.52 
.9733 

-3.968D+01 
-2.708D+D1 
-6.632D+01 
-:2.98:2D+G1 
-D.773D-04 
-4.437D+00 
-9.196D-02 
3.681D-03 
4.826D-D3 
2.625D+Oü 
1.241D-OI 
46.124266 

7.477D-01 
.826 

2.745D+00 
1.121 

Com relação à observação das figuras 5.33 e 5.34 e tabelas 5.49, pode-se 

afirmar que com o aumento do comprimento do reator a percepção destes efeitos é 

T~. 

1500.0 

65.84 
1.0174 
1500.0 
65.26 
1.0084 

1500.0 
64.98 
1.00·41 
1500 o 
64.45 
.9960 

1500.0 

64.20 
.9921 
1500.(; 

63.72 
.98-46 
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menor, porque a reaçao começa a se aproximar da conversão máxima. Pela figura 

5.34, de X versus Px) nota-se que pode haver grande diferença no resultado obtido se 

a equação que determina os valores de Px não for confiável. !\este caso, o início da 

reação não difere de um caso a outro, e é no ponto onde as conversões atingem 50% 

que ocorrem as maiores diferenças absolutas na conversão. 

Os principais efeitos ao utilizar a densidade com valores menores do que 

os do caso de referência são: a fluidodinámica se altera dando velocidade do xisto 

maior com perda de carga menor. A densidade menor representa uma massa menor 

para a mesma área da partícula, intensificando o efeito de aumento em T., e daí a 

conversão ser maior, mesmo sendo o tempo de residência menor. A temperatura do 

gás de arraste segue a tendência de Tx e provoca o aumento de v9 • Apesar do aumento 

de todas as temperaturas, inclusive as de parede, consome-se menos energia do gás de 

combustão. 
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Figura 5.33: Influência da variação da massa específica das partículas nos perfis (a) -

da conversão; (b) - vx; (c) - L:.X e (d) - Llvx 
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Figura 5.34: Variação da conversão com a massa específica das partículas 

Energia de ativação da reação 1 (E1) 

A influência da energia de ativação da primeira reação na conversão é ilus

trada na figura 5.3-5.a de X versus Z, onde se nota que ao diminuir o valor de a 

conversão sobe pouco, e ao aumentar E 1 a curva da conversão fica bem mais baixa 

(tabela 5.50). Isto porque se E 1 diminuir indefinidamente, ter-se-á a redução brusca 

na concentração de querogênio, com consequente formação do betume. Mas se, pelo 

valor de E 1 , o betume começar a reagir só depois que quase todo querogênio for for

mado, então não se nolará nenhuma alteração na conversão entre um caso e outro. É 

o que pode ser confirmado no gráfico 5.35.b da concentração de querogênío. 

De qualquer forma, o efeito causado pela diminuição de E 1 é o aumento da 

conversão, o que significa que o xisto perde massa antes, determinando um aumento 

médio em Tx. Também por causa da variação na densidade e porque mais moles de 

produtos são liberados no seio gasoso, a velocidade do xisto aumenta. A temperatura 

média do gás varia muito pouco. 

Tanto o valor de E 1 como o de E 2 dependem muito da instalação experimen

tal, porque nestes parâmetros estão embutidos os efeitos, por exemplo, devidos a taxa 

de evaporação dos produtos. Tanto é assim que E 1 e E 2 devem ser determinados nas 

próprias condições operacionais do experimento. A taxa de elevação da temperatura 
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Tabela 5.50: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado · Energia de ativação da reação 1 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 

Caso: I < v, T, •• T, Pressão Te Conv. Quer. Bet. T., 
Zmaior 1100.0 100.0 900.0 1100.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 550.0 550.0 900.0 
E1-08 .99891 981.60 500.24 762.61 512.15 .92408 697.18 .63438 .01435 .07604 679.65 

Relação 1.0000 1.0141 .9974 1.0199 1.0023 1.0000 .9997 1.2736 .2555 2.1455 .9995 

Zmaior 1100.0 100.0 900.0 1100.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 650.0 600.0 942.265 
E1-09 .99890 977.50 500.51 758.05 511.84 .92409 697.26 .59660 .02399 .06011 674.61 
Relação 1.0000 1.0099 .9979 1.0138 1.0017 1.0000 .9998 1.1977 .5279 1.5021 .9997 

Zmaior 1100.0 100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 650.0 1500.0 
El-095 .99889 973.32 500.94 814.19 511.47 .92409 697.32 .55493 .02953 .05393 629.20 
Relação 1.0000 1.0056 .9988 1.0074 1.0009 1.0000 .9999 1.1141 .7341 1.2214 .9998 

Zmaior 1300.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 942.265 
E1-105 .99896 1016.32 502.24 800.23 542.54 .92307 697.45 .69011 .03256 .03876 674.94 
Relação 1.0000 .9929 1.0014 .9901 .9988 1.0000 1.0001 .9093 1.4535 .8148 1.0002 
Zmaior 1300.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 942.265 
El-110 .99895 1007.92 502.93 791.10 541.75 .92308 697.50 .60741 .04252 .03130 675.05 
Relação 1.0000 .9847 1.0028 .9788 .9974 1.0000 1.0002 .8004 1.8983 .6580 1.0003 
Zmaior 1300.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 1057.735 
El-120 .99892 991.33 504.11 773.21 540.25 .92312 697.61 .43628 .05897 .02072 662.59 
Relação 1.0000 .9685 1.0051 .9567 .9946 1.0001 1.0003 .5749 2.6327 .4355 1.0006 

Variável I' El-08 
b) DIFERENÇAS MÉDIAS ' 
EI-09 El-095 El-105 EI-110 El-120 

< I 9.0510-06 6.123D-06 3.552D-06 -4.134D-06 -8.565D-06 -1 675D-05 
u, li 5.449D+OO 3.779D+00 2.173D+OO -2.613D+00 -5.438D+00 -1.075D+Ol 
T, -1.510D-OI -J.253D-01 -8.307D-02 1.371D-01 3.266D-01 8.!00D-O! 

u~ I 6.055D+00 4.177D+OO 2.395D...._OO -2.862D+00 -5.941D+00 -!.171D+OI 
T. I 1.425D-OI 1.345D-O! 9.666D-02 -L717D-01 -4.15ID-Ol -9.898D-Ol 

Pressão -8.534D-06 -6.373D-06 -3.807D-06 4.890D-06 L052D-05 2.149D-05 

Te: ' -8.63ID-02 -5.046D-02 -2.575D-02 2.499D-02 4.726D-02 8.395D-02 I 
Conversão ,, 5.7570-02 3.991D-02 2.301D-02 -2.793D-02 -5.847D-02 -1.171D-01 

Querogênio -1. 791D-02 -1.018D-02 -5.381D-03 5.784D-03 1.JG7D-02 2.244D-02 
Betume li 1.259D-02 6.489D-03 3.253D-03 -3.201D-03 -6.263D-03 -Ll61D-02 

T..,, 'I 2.811D-02 L615D-02 8.21iD-03 7.803D-03 1A41D-02 2A55D-02 
T,._ li 1.401D-03 8.055D-04 4.0J7D-04 3.9D9D~04 7.260D·04 L251D~03 

FDIF (%) : ji 

" 76.983258 30.558684 13.650729 11.550956 21.123042 36.040874 
CONV. FINAL li 9.555D·01 9.4B9D~01 9.352D-Ol 8.545D~01 7.817D-01 5.989D·01 

Rela.ção(Xj) ,[ 1.055 1.048 1.033 .944 .863 .-661 
TRESID il 2.424D-;-OO 2A31D+OO 2A38D+OO 2A59D-i-OO 2A71D+00 2.495D+00 

Rela.çâo(Tr-) !I .990 .993 .906 L005 1.010 L019 

TRESID - 2.448D . 00 CBASE2 

também é um dado importante para avaliar se estes valores sao ou nao aplicáveis. 

Porém a forma mais correta de proceder neste caso, é utilizar modelos cinéticos mais 

ricos em informações, que levem em consideração os vários efeitos envolvidos. 

Tw 
1500.0 
64.69 
.9997 
1500.0 
64.70 
.9998 
1500.0 
64.71 
.9999 
1500 o 
64.72 
1.0001 
1500.0 
64.73 
1.0002 
1057.735 
68.45 
1.0003 
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Figura 5.35: Influência da variação da energia de ativação da primeira reação nos 

perfis (a)- da conversão; (b)- Q; (c)- b.X e (d)- b.Q 
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Calor específico do xisto ( CPJ 

Esta é uma outra propriedade do xisto a qual o modelo se mostra sensível. 

Nas figuras 5.37 e 5.36 e tabela 5.51 observa-se que se Cp, muda, a temperatura do 

xisto também altera, justificando o que ocorre com a conversão. O gráfico 5.36, de X 

versus Cp,, mostra que reatores de grande comprimento (e altas conversões) sofrem 

uma influência bem menor com Cp,· Considerando que as amostras podem variar suas 

propriedades em função de diversos fatores, é interessante que este fato seja realçado. 

Assim, se for desejada uma operação pouco sujeita a distúrbios (tais como a variação 

das propriedades do xisto), deve-se trabalhar com situações que dão altas conversões 

(acima de 90%), garantindo uma operação com resultados finais estáveis. 
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Figura 5.36: Variação da conversão com o calor específico do xisto 

Ao considerar-se um Cp, menor do que o adotado no caso base, sem alterar 

outros parâmetros, é fácil ver que Tx aumenta provocando uma reação mais rápida. 

Assim, diminuindo a densidade da partícula vx sobe. A velocidade do gás aumenta 

porque existe maior quantidade dos produtos na fase gasosa e por causa do efeito em 

T9 • O consumo da energia dos gases de aquecimento é menor, mas o perfil de T.,, 

aumenta um pouco, principalmente no final do reator. 
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Tabela 5.51: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado : Calor específico do xisto 
a) MAJORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 

Caso: ' v, T, v, T, Pressão Te Conv. Quer. Bet. Tw, 
Zmaior 180.0 100.0 1300.0 1100.0 900.0 1300.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 
CPX08 .99780 1020.61 579.25 800.97 541.46 .92311 705.38 .70526 .03344 .01999 643.26 
Relação 1.0001 1.0544 1.0479 1.0712 1.0596 1.0001 1.0115 1.4159 .8311 .5637 1.0222 
Zmaior 180.0 100.0 1300.0 1100.0 900.0 1300.0 13000 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 
CPX09 .99775 993.78 565.87 773.79 525.91 .92308 701.24 .60309 .03688 .02770 636.11 
Relação 1.0000 1.0267 1.0237 1.0348 1.0292 1.0000 1.0055 1.2108 .9168 .7814 1.0108 
Zmaior 190.0 100.0 1300.0 1100.0 900.0 1300.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 
CPX095 .99778 980.66 559.28 760.56 518.35 .92307 699.27 .55036 .03855 .03163 632.67 
Relação 1.0000 1.0132 1.0117 1.0172 1.0144 1.0000 1.0027 1.1049 .9582 .8923 1.0053 
Zmaior 200.0 300.0 1300.0 1300.0 900.0 1300.0 1300.0 1100.0 700.0 1100.0 1500.0 
CPX105 .99778 1011.28 546.40 795.57 503.81 .92304 695.56 .44774 .04181 .03907 626.03 
Relação 1.0000 .9880 .9885 .9844 .9860 1.0000 .9974 .8989 1.0393 1.1019 .9948 
Zmaior 220.0 300.0 1300.0 1300.0 900.0 1300.0 1300.0 1100.0 700.0 1300.0 1500.0 
CPX110 .99784 998.96 540.16 782.96 496.85 .92303 693.81 .40008 .04334 .02446 622.81 
Relação 1.0000 .9759 .9772 .9688 .9723 1.0000 .9949 .8032 1.0772 1.4105 .9897 

Tw 
1500.0 
65.55 
1.0129 
1500.0 
65.12 
1.0063 
1500.0 
64.91 
1.0031 
1500.0 
64.52 
.9970 
1500.0 
64.33 
.9941 

Zmawr 200.0 300.0 1300.0 1300.0 1100.0 1300.0 
528.02 758.04 515.54 .92301 
.9552 .9379 .9491 .9999 

. . 1soo.o 1soo.o 7oo.o J3oo.o I.,oo.o 1.,oo.o 
CPX!20 .99772 974.50 690.48 .57096 .04626 .03205 616.53 63.96 
Relação .9999 .9520 .9901 .7523 1.1499 L8482 .9797 .9884. 

bi DIFERENÇAS MÉDIAS' 
Vari:i"~·el H CPX08 CPX09 CPX095 CPX105 CPXllO CPX120 

$ I 6.690D-05 3.326D-05 l.656D-05 -L549D-05 -3.2:570-05 -6.490D-05 
v, :I 3.502D+Ol 1.713D+Ol 8.459D+OO -8.246D+OO -1.625D+Ol -3.164D+01 
T, I! 2.284D+Ol 1.114D+Ol 5.496D+OO -5 .366D-+ 00 -l.059D+D1 -2.069D+01 
V ;r li 3.366D+01 1 645D+D1 8.125D+OO -7.912D+00 -1.558D+Ol -3.030D+Ol 
T, li 2.441D+01 1.195D+Ol 5.911D+OO -5.i98D--r-OO -1.147D+Ol -!L:251D+Ol 

Pressão I! 2.162D-D5 1.123D-05 5.693D-ú€ -6.078D-OO -1.159D-05 -2.452D-05 
Te 'I 3.787D-+00 1.811D+OO 8.f45D-Ol -8.477D-01 -l,U56D+OO -3.179D+OO 

Conversâo li 8.097D-02 4.D37D-02 2.012D-O:.; -LS73D-02 -3.895D-02 -7.572D-02 
Querogênio Ir -3.484D-03 -1.760D-03 -9.00ED-04 8 . .529D-ü4 1.699D-03 3.385D-03 

Betl.lme " -4.005D-03 -1.974D-03 -9.605D-04 9.718D-L4 1.903D-03 3.619D-03 i! 
Tw_ li 2.098D+OO L010D+00 4.910D-01 4.674D-Ol 9.102D-01 l.737D-i-OO 
T.,. l.OOOD-01 4.800D-02 2.332D-02 2.216D-02 4.311D-02 8.213D-02 

FDIF (%), li 75.107793 31.973215 16137013 11.599384 20.883301 36.066606 
CONV. FINAL li 9.66UD-Ol 9.429D-01 9.261D-01 8.810D-01 8.523D-01 7.824D-01 

Relação(Xj) 'I 1.067 1.041 1.023 .973 .941 .864 
TRESJD 2.320D+OO 2.384D+OO 2.416D+OO 2ABOD+OO 2.511D+OO 2.575D+OO 

Relação(Th I .948 .974 .987 1.013 1.026 1.052 

TRESID - 2.448D+00- CBASE2 
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Absortividade do gás de aquecimento (o:0 ) 

Tabela 5.52: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado: Absortividade do gás de aquecimento 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 

Caso: < •• T, •• T, Pressão Te Conv. Quer. Bet. Tm, 
Zmaior 210.0 100.0 550.0 1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 26.057 
ALPC08 .99789 993.54 435.97 773.52 525.59 .92309 758.16 .60226 .03673 .02780 987.97 
Relação 1.0000 1.0265 1.0315 1.0345 1.0286 1.0000 .9796 1.2091 .9130 .7840 1.0262 

Zmaior 210.0 100.0 550.0 1100.0 900.0 13j)O.O 900.0 1100.0 700.0 1100.0 28.943 
ALPC09 .99786 980.34 429.15 760.23 518.09 .92307 766.25 .54915 .03849 .03174 971.54 
Relação 1.0000 L0128 1.0154 1.0167 1.0139 1.0000 .9901 1.1025 .9567 .8953 1.0128 

Zmaior 210.0 100.0 550.0 1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 28.943 
ALPC095 .99785 974.07 425.86 753.93 514.52 .92306 770.15 .52349 .03937 .03362 965.33 
Relação 1.0000 1.0064 1.0076 1.0083 1.0069 1.0000 .9951 1.0510 .9785 .9482 1.0063 

Zmaior 200.0 100.0 600.0 1300.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 28.943 
ALPC105 .99779 962.07 434.60 802.24 507.60 .92305 777.66 .47405 .04101 .03719 953.43 
Relação 1.0000 .9940 .9928 .9926 .9934 1.0000 1.0048 .9517 1.0194 L0489 .9939 
Zmaior 200.0 300.0 600.0 1300.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 28.943 
ALPCJJO .99778 1011.91 431.53 796.23 504.24 .92304 781.28 .45019 .04184 .03887 947.72 
Relação 1.0000 .9886 .9858 .9852 .9868 1.0000 1.0095 .9038 1.0400 1.0964 .9879 
Zmaior 210.0 300.0 600.0 1300.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1300.0 28.943 
ALPC120 .99780 1000.62 425.63 784.68 497.86 .92303 788.26 .40598 .04336 .02395 936.76 
Relação 1.0000 .9776 .9723 .9709 .9743 1.0000 1.0185 .8150 1.0779 1.3811 .9765 

b) DIFERENÇAS MEDIAS ' 
Variável 

,, 
ALPC08 ALPC09 ALPC095 ALPC105 ALPClJO ALPC120 I· 

< 3.5I8D-05 1. 721D-05 8.667D~06 -8.407D~06 -L687D-05 -3.291D-05 
v, 1.758D+Ol 8.569D+OO 4.2:54D+OO -4.091D+OO -8.140D+OO -1.583D+01 
T, 

i 
l.l55D+01 5.627D+OO 2.792D+OO -2.696D+00 -5.3580+00 -1.043D+01 

"· ,I L691D+01 8.236D+OO 4.088D+OO -3.929D+00 -7.817D+00 -1.519D+Ol 

T" ,I 1.222D+01 5.962D+OO .2.963D+OO -2.864D+00 -5.6900+00 -1.112D+01 
Pressão I! 1.473D-05 7.055D~06 3.821D-06 -3.694D-06 -7.858D-06 ~1.480D-05 

T,· 11 -1.320D+01 -6428D+OO -3.169-D+OO 3.093D+00 6.10JD+OO 1.190D+Ol H 
Conversão I 4.032D-0:2 1.980D-02 9.869D-03 -9.425D~03 -L887D-02 -3.673D-02 

Querogén.io li -L833D-03 -9.266D-04 -4.621D-04 4.068D-04 8.5S3D-04 1.688D-03 
Betume H -1.897D-03 -9_049D-04 -4.505D-04 4.650D-04 8.879D-04 L709D-03 

T,.,, 11 L773D+01 8.665D+OO 4.28:5D+OO 4.189D+00 8.2900+00 L622D+01 
T,_ .. t! 1.385D+00 G.775D-01 3.352D-D1 3.281D~01 6494D-Ol 1.272D+00 

FD!f (jt.) 
• i; 42.638838 20.627:339 10.033529 6.861626 15.516395 28.050767 

CONV_ FIJ\AL li 9.427D-01 0.25SD-ü1 9.1G2D-01 8.945D~m 8.823-D-01 8.562D-01 
Relaçi1o(X f J n Lü41 1.022 1.012 .958 .974 .94S 

TRESJD H 2.382D+OO 2.415D+OO 2.431D+00 2A63D+OO 2.479D+00 2.510D+OD 
Relaç.â.o(Tr) 

i: 
.973 .987 .993 1.006 1.013 1.025 il 

TRESJD - 2.448D : 00 CBASE2 

Para encontrar um valor para o:0 , optou-se pela equação 3.157 obtida por 

uma correlação existente na literatura [40]. A questão da troca de calor entre os gases 

quentes provenientes da combustão e as paredes do reator e do refratário deverá ser 

estudada mais a fundo com o uso de um número maior de dados experimentais. Isto 

porque o:0 provou ter uma influência razoável no valor da conversão (figura 5.38.a). 

Pela tabela 5.52, verifica-se que a maior diferença absoluta ocorre quando a conversão 

se aproxima de 50% e que a relação entre a conversão nos dois casos pode chegar 

T~ 

28.943 
95.97 
1.0210 
28.943 
94.96 
1.0102 
28.943 
94.47 
1.0050 
28.943 
93.54 
.9951 
28.943 
93.09 
.9903 
28.943 
92.23 
.9811 
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bem próximo do valor da variação do parâmetro. Ou seja, para um erro de 5% na 

determinação de o 0 , podem-se ter até 5% de variação na conversão. Mas se o reator 

for suficientemente longo, as diferenças no valor da conversão final são menores. A 

conversão diminui, ao aumentar o 0 , porque a absortividade dificulta a perda de calor 

pela radiação, e em consequência a temperatura do gás de aquecimento fica maior, 

assim como as temperaturas de parede ficam menores. O reflexo disto na parte interna 

do reator é a redução nas temperaturas e nas velocidades (do xisto e do gás). 
' 

O efeito observado em Tw, não é muito grande e ocorre com maior intensidade 

no início do reator, onde se o 0 for maior do que o real, Tw, será menor do que deveria 

(figura 5.38.b e 5.39). 
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Emissividade do gás de combustão (Ec) 

Tabela 5.53: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado : Emissividade do gás de aquecimento 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 

Caso: ' v, T, "· T, Pressão Te Conv, Quer. Bet. T., 
Zmaior 220.0 300.0 550.0 1300.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1300.0 33.943 
EPSC08 .99781 991.60 405.05 775.31 492.40 .92301 794.27 .36938 .04480 .02679 920.74 
Relação .9999 .9687 .9584 .9593 .9636 LOOOO 1.0263 .7416 1.1135 1.5448 .9653 
Zmaior 220.0 100.0 550.0 1300.0 900.0 130~.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 33.943 
EPSC09 .99785 952.34 413.97 792.20 501.83 .92303 783.96 .43340 .04246 .04004 937.46 
Relação 1.0000 .9839 .9795 .9802 .9821 1.0000 1.0129 .8701 1.0553 L1293 .9828 
Zmaior 200.0 100.0 550.0 1300.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 33.943 
EPSC095 .99778 960.14 418.34 800.32 506.44 .92304 778.92 .46584 .04131 .03777 945.70 
Relação 1.0000 .9920 .9898 .9902 .9911 1.0000 1.0064 .9352 1.0267 1.0652 .9914 
Zmaior 210.0 100.0 550.0 1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 31.057 
EPSC105 .99786 975.77 426.89 755.67 515.53 .92307 769.06 .53070 .03911 .03309 965.03 
Relação 1.0000 1.0081 LO!OO 1.0106 1.0089 LOOOO .9937 1.0654 .9721 .9335 1.0085 
Zmaior 210.0 100.0 550.0 1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 31.057 
EPSCllO .99787 983.48 431.07 763.46 519.95 .92308 764.24 .56243 .03801 .03077 973.04 
Relação 1.0000 1.0161 1.0199 1.0210 1.0175 1.0000 .9875 1.1291 .9447 .8679 1.0168 
Zmaior 210.0 100.0 550.0 1100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 1100.0 30.0 
EPSC120 .99i90 998.78 439.23 778.94 528.70 .92310 754.83 .62401 .03586 .02619 990.01 
Relação 1.0001 1.0319 1.0392 1.0417 1.0347 1.0000 .9753 1.2528 .8913 .7388 1.0333 

b) DIFEREl"ÇAS MÉDIAS ' 
Variável li EPSC08 EPSC09 EPSC095 EPSC105 EPSCllO EPSCI20 

' I -4.743D-05 -2.320D-05 -1.148D-05 1.126D-05 2.199D-05 4.304D-05 
Vg I -2.245D+01 -L108D+Ol -5.503D+00 5.487D+OO 1.0850+01 2.141D+01 
T, -1486D+01 -7.320D+OO -3.635D+00 3.611D+OO 7.142D+00 L409D+Ol 

"• -2.158D+01 -L066D+Ol -5.295D+00 5.283D+00 1.0450+01 2.063D+Ol 
T, i -1.583D+01 -7.i78D+OO -3.857D+00 3.824D+OO 7.553D+00 L487D+Ol 

Pressão ,, -2.344D-05 -L121D-05 -5.491D-OO 5.606D-06 9.683D-06 L929D-05 
T,· ri 1.690D+01 8.342D+00 4.144D-t-OO -4.086D+OO -8.125D+00 -1.604D+OI 

Conversão 11 -5.173D-O~ -2.553D-02 -l.ZMD-0:? 1.266D-02 2A95D-02 4.892D-02 
Querogêniu li 2A68D-03 L178D-03 5.585D-04 -5.923D-04 -1.167D-03 -Z.276D-03 

Betume i[ 2.318D-03 L184D-03 O.liOD-04 -5.782D-04 -l.HOD-03 -2.2490-03 
Tw. 

I; 
2.373D+01 1.165D....,..01 5.77:2D-+00 5.67lD+OO L117D+Ol 2.209D+01 i: 

Tv.-. li 1.861D+OO 9.124D-01 4.512D-01 4.432D-01 8.722D-Ol L723D+00 
FDIF (%! 39.1929% 20.57€778 9.850042 12.538407 25.253348 56.061533 

COKV_ FI:\AL 8.328D-01 E.738D-01 8.908D-01 9.187D-01 9.299D-01 9.480D-01 
Relaçáo(X f) .92-0 .965 .984 1.014 1.027 1.047 

TRE81D 
i' 

2.537D,oo 2.491D-t-OO 2A69D+00 2.4270700 2A07D-i-OO 2 _368D -t-00 
Relaçãv(Tr) I! 1.036 1.018 1.009 .991 .983 .967 

TRESID - 2.448D+OO ~ CBASE2 

O efeito causado pela mudança no valor de Ec é inverso ao de a 0 como pode 

ser observado na tabela 5.53 e figura 5.40. Assim, ao aumentar o Ec, a conversão 

aumenta. 

Além de ter o efeito contrário, a outra diferença é que a sensibilidade do 

modelo à emissividade é maior do que a absortividade (as diferenças médias em módulo 

são maiores). 

T. 
33.943 
91.00 
.9721 
33.943 
92.31 
.9862 
33.943 
92.96 
.9931 
33.943 
94.24 
1.0068 
33.943 
94.87 
1.0135 
30.0 
96.41 
1.0266 



Cap.5- Resultados e Análises pag. 185 

1.0 
4 

,......._ 
0.9 ~ 

'-' 
0.8 

.o 2 

o 0.7 
~ >ti 

"' 0.6 .o <- " o (l) 
0.5 I j;; o 

" 
~ 

o 0.4 d 
u o 

0.3 '-!- -z 
0.2 ~ 
0.1 

0.0 
1000 1500 o 500 1000 

500 

z (crn) Z (crn) 

(a) (b) 

I 

/1\ 
_, 

""" 
100 -l 

~ j '-' 
·\ _j 

.o so-j Ir "' '-..., I 

""" 
-, 

.o =1 ü o 

LEGENDA : 
base) 0 K=t.O (Caso 

o K=O.B 
• K=0.9 

* K=0.95 
v -1 

\( ~ -1 e _, 
C,) -! '-

R -501 

~ 
'"'1 

~ -toa I j I ! 

o 

A "' K=f.05 

* K=t.t 
* K=1.2 

I I I I I I I I I I I I 
500 1000 1500 

Z (crn) 

(c) 

Figura 5.40: Influência da variação da emissividade do gás de aquecimento nos perfis 

(a)- da conversão; (b)- ~T.,,; e (c)- ~X 



Calor específico do gás de aquecimento (CPJ 

A precisão dos valores das propriedades físicas do gás de aquecimento está 

intimamente ligada às considerações feitas para a composição dos fumos. Assim, o 

objetivo é verificar se o calor específico do gás de aquecimento pode ser estimado desta 

maneira. Pela observação dos gráficos 5.42 e 5.41 e tabela 5.54 para Cp., conclui-se 

que a confirmação dos dados de composição e da temperatura do gás produzido na 

combustão é de grande interesse. 

Tabela 5.54: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado : Calor específico do 
, 

de aquecimento gas 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) ' 

Caso: E vil T, v, T, Pressão Te Conv. Quer. Bet. Tw. Tw 1 

Zmaior 1300.0 300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1300.0 900.0 1300.0 1500.0 1500.0 
CPC08 .99885 941.36 508.94 727.52 517.70 .92309 636.97 .46808 .02861 .04050 572.44 60.34 
Relação .9999 .9197 .9207 .9002 .9170 1.0000 .9134 .6168 1.2773 2.3354 .9096 .9324 
Zmaior 1300.0 300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 900.0 1300.0 1500.0 1500.0 
CPC09 .99892 984.32 531.56 769.75 542.56 .92412 669.07 .62757 .02519 .02794 602.50 62.65 
Relação .9999 .9616 .9616 .9524 .9610 1.0000 .9594 .8269 1.1245 1.6112 .9574 .9682 
Zmaior 1300.0 300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 900.0 1300.0 1500.0 1500.0 
CPC095 .99894 1004.57 542.36 789.61 553.95 .92411 683.66 .69801 .02373 .02227 616.29 63.71 
Relação 1.0000 .9814 .9811 .9770 .9812 1.0000 .9803 .9197 1.0594 1.2840 .9793 .9846 
Zmaior 1100.0 300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 900.0 1100.0 1500.0 1500.0 
CPC105 .99891 1041.40 562.91 825.58 574.52 .92409 710.33 .55642 .02114 .03104 641.67 65.66 
Relação 1.0000 1.0174 1.0183 1.0215 1.0176 1.0000 1.0186 1.1171 .9438 .8755 1.0196 1.0146 
Zrnaior 1100.0 300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 900.0 1100.0 1500.0 1500.0 
CPCllO .99893 1057.69 572.58 841.43 583.77 .92408 722.55 .61069 .02003 .02686 653.34 66.55 
Relação 1.0000 1.0333 1.0358 L04ll 1.0340 1.0000 1.0361 1.2260 .8940 .7577 1.0382 L0284 
Zmaior 1100.0 300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 900.0 1100.0 1500.0 1500.0 
CPC120 .99896 1086.52 590.76 869.40 600.75 .92406 745.08 .70690 .01801 .01940 675.02 68.21 

b) DIFERENÇAS ~-1EDIAS : 
Variâvel CPC08 CPC09 CPC095 CPC105 CPC HO CP0120 

' H7.213D-05 ~3302D-GS -1.557D~00 L459D-Of, 2.748D-05 5.J08D-ü5 
t!g -4.15GD~01 -L981D-7-01 -9.630D--:-ü0 9.1 7BD~Dü 1.775D+01 3.357D+01 
T, i -2.642D-.-:-01 -L251D+01 -6.081D+00 s_sHD~oo L130D-,-Ol 2.156D+OJ 
V::: -3.893D+01 ~1.85-4D+Ol -9.005D+D0 8.564D-OO 1.655D+D1 3.124-D-t-01 
T, -2.895!)+01 -1.365D-t-01 -6.611D+DO 6.:281D-~-oo L217D+Dl 2.311D+01 

Pressão 1.35ID-05 7.508D-06 4.397D-06 -4.063D-OO -9.871D-06 -l.BllD-05 
Te: -4.756D+Dl -2.206D+Ol -L064D+Ol 9.962D+OD 1.930D+OI 3.634D+Ol 

Conversão -L06!D-01 -5.033D-02 -2.416D-02 2.230D-02 4.217D-02 7.640D-02 
Querogênio 3.456D-03 1.505D-03 7.128D-04 -6.963D-04 -1.283D-03 -2.362D-03 

Betume 6.359D·03 3.!50D-03 L522D-03 -1.367D-03 -2.618D-03 -4.705D-03 

Tw. 2.696D+OI 1.244D+Ol 5.989D+00 5.586D+OO L081D+01 2.03!D+01 

Tu·. 2.049D+00 9.436D-O! 4.540D-01 4.229D-O! 8.176D-OI 1.535D+00 
FD!F % 40.210759 18.298996 8.846594 10.685023 19.330332 37.825421 

CONV. FINAL 6.593D-01 8.122D-O! 8.660D-OJ 9.338D-01 9.530D-OJ 9.748D·Ol 
Relação( X f) .728 .897 .956 1.031 1.052 1.076 

TRESID 2.614D+OO 2.524D+OO 2.484D+OO 2.414D+OO 2.383D+OO 2.329D+OO 
Relação(Tr 1.068 1.031 1.015 .986 .974 .951 

TRESID - 2.448D+OO CBASE2 
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Tanto a conversão como Tw, são sensíveis ao valor estipulado para o calor 

específico. Em Tw,, as maiores diferenças estão no final do reator, e chegam a quase 

10% quando Cp, diminui 20%. A temperatura de parede do reator varia linearmente 

com cp.· 

fOOOl o : : : : : 950 

900 

~ 
LEGENDA : 

850 0 Z= 5 em 
'- 800 * Z= 50 em 
:-. "' Z= ZOO em 

~ 
750 (J Z= 500 em 

o Z= 700 em 
700 • Z=1500 em 

650 

600 

550 

0.8 0.9 1.0 f. f f.2 

Par (Cp g. aquec.) 

Figura 5.41: Variação da temperatura de parede do reator com o calor específico do 

gás de aquecimento 

O fenômeno que ocorre na conversão na maioria dos parâmetros, aqui também 

se repete. Ou seja, quando a conversão atinge graus médios (entre 50 e 70%), notou-se 

as maiores influências na modificação dos parâmetros. 

Ao considerar um valor menor nara C_ é necessário um !:.T maior nara aue 
~ }>C -' _. 

a quantidade de energia envolvida seja a mesma. Assim, Te diminui, e na verdade 

o calor cedido pelo gás também. Com a queda do calor transmitido, diminui Tw,, 

as temperaturas e as velocidades na zona de reação. O efeito de T, prevalece e a 

conversão também diminui. Para 20% de decréscimo no valor de c.,, a conversão 

reduziu no máximo 38,4% e no final do reator 27,2% em relação ao valor do caso de 

referência. 
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Calor específico do gás de arraste (CP,) 

Para julgar a influência deste parâmetro tem-se a tabela 5.55 e os gráficos 

5.43 e 5.44.A sensitividade maior ao Cp, é na conversão. A temperatura de parede do 

reator (T.,,) é pouco influenciada pelo Cp,· Mesmo assim, diminuindo 20% do valor 

base inicial, a T.,, no final do reator (onde é maior a diferença) terá um aumento de 

2% . Na conversão o desvio máximo acompanha a ordem de grandeza do desvio do 

parâmetro. 

Tabela 5.55: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado : Calor específico do gás de arraste 

Caso: 

Zmaior 
CPGOB 
Relação 
Zmaior 
CPG09 
Relação 
Zmaior 
CPG095 
Relação 
Zmaior 
CPG105 
Relação 
Zmaior 
CPG!lü 
Relação 
Zmaior 

1300.0 
.99901 
1.0000 
1300.0 
.99899 
1.0000 
1300.0 
.99898 
LOOOO 
1300.0 
.99896 
LOOOO 

1300 o 
.99895 
LOOOD 
1300.0 

v 

300.0 
1060.31 
1.0359 
300.0 
1041.35 
1.0174 
300.0 
1032.32 
1.0085 
300.0 
1015.23 
.9918 
300.0 
1007.25 
.9840 
300.0 

T 

1300.0 
574.97 
1.0401 
1300.0 
563.33 
1.0191 
1300.0 
557.93 
1.0093 
1300.0 
547.92 
.9912 
1300.0 
543.33 
.9829 
]300.0 

a MAIORES DIFERENÇAS (absolutas : 
Vx T: Pressão Te Conv. 

1300.0 1300.0 1300.0 1300.0 1100.0 
843.32 585.19 
1.0435 1.0365 
1300.0 1300.0 
825.17 574.48 
1.0210 1.0176 
1300.0 1300.0 
816.55 569.42 
1.0103 1.0086 
1300.0 1300 o 
800.22 559.92 
.9901 .9918 
1300.0 1300.0 
792.60 555.49 
.9807 .9839 
1300.0 1300.0 

.92303 
1.0000 
1300.0 
.92305 
1.0000 
1300.0 
.92305 
1.0000 
1300.0 
.92306 
1.0000 
1300.0 
.92306 
1.0000 
1300.0 

704.32 
1.0099 
1300.0 
700.70 
1.0048 
1300.0 
699.01 
1.0023 
1300.0 
695.82 
.9978 
1300.0 
€94.33 
.9956 
1300.0 

.59586 
1.1962 
1100.0 
.54512 
1.0944 
1100.0 
.52127 
1.0465 
1300.0 
.73577 
.9695 
1300.0 
.71275 
.9392 
1300.0 

Quer. 

900.0 
.02044 
.9125 
900.0 
.02142 
.9565 
700.0 
.03972 
.9873 
900.0 
.02286 
1.0208 
900.0 
.02-333 
1.0414 
900.0 

Bet. 

1100.0 
.02797 
.7890 
1300.0 
.01363 
.7861 
1300.0 
.01546 
.8917 
1300.0 
.01922 
1.1086 
1300.0 
.02109 
1.2-165 
1300.0 

1500.0 
642.81 
1.0214 
1500.0 
635.84 
1.0104 
1500.0 
632.52 
1.0051 
1500.0 
626.23 
.9951 
1500.0 
623.26 
.9904 
1500.0 

1500.0 
65.50 
1.0122 
1500.0 
65.09 
1.0059 
1500.0 
64.90 
L0029 
1500.0 
64.54 
.9972 
1500.0 
64.36 
.9946 

1500 o 
CPG120 .99893 992.28 534.F6 778.25 547.17 .92307 691.50 .66716 .02424 .02479 617.65 64.04 
Relaçãc- 1.0000 .9694 .9676 .962f' .9692 1.0000 

c, 

T, 
Pressão 

Tn 
Con-'«'rsâo 
Quero gênio 

Betume 

Tw, 
Tw 

FDIF % 
CONV. FINAL 

Relação( X!) 
TRESID 

Relação(Tr 

1.783D..l--OJ 
L174D+01 
l.C42D+01 
Ll49D+Ol 
~ 7.439D-06 
3.831D+00 
3. 732D-02 

-1.158D-03 
-2.294D-03 
3.901D+00 
!.868D-OI 
17.614926 
9.528D-01 

1.052 
2.3&4D+00 

.974 

8.522D.,.GO 
5.656D+OO 
7.948D+OD 
5.558D--:--OO 
~3.239D-06 

1.8440+00 
1.852D-02 

-5.768D-04 
-1.136D-03 
1.8850+00 
9.013D-02 
8.406145 

9.321D-Ol 
1.029 

2.416D+00 
.987 

2.779D...L00 
3.918D+OD 
2.737D+00 
-1.782-D-06 
9.064D-Ol 
9.267D-03 
-3.112D~04 

-5A59D-04 
9.278D-OI 
4.433D-02 
5.379049 

9.196D-01 
1.015 

2.432D+OO 
.994 

.9916 .8791 L08Z1 1.4295 .9815 .9896 

-4.079D-· 
-2.669D"7 .;(! 

-3.766D+l'U 
-2.638D--:--OO 
L359D-06 

-8.743D-OI 
-8.996D-03 
2.628D-04 
5.696D-04 
8.988D-OI 
4.289D-02 
2.936249 

8.905D-01 
.983 

2.463D+00 
1.006 

-R.002D-;-OO 
-5.234D-;-OQ 
-7.394D+OD 
-5.183D+00 
2.164D-06 

-1.719D+OO 
-L778D-02 
5.241D-04 
1.120D-03 
1.772D+00 
8.45ID-02 
5.901407 

8.743D-01 
.965 

2.477D+OO 
1.012 

-LS45D+Ol 
-1D09D-+-01 
-l.429D+01 
-1.003D+Ol 

2.987D-06 
-3.331D+OO 
-3.4790-02 
1.041D-03 
2.177D-03 
3A45D+00 
1.641D-OI 
11.615418 
8.393D-OI 

.927 
2.506D+OO 

1.024 

TRESJD = 2.448D+OO- CBASE2 
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Quando um gás de menor calor específico for usado, ter-se-á um aumento 

médio em T9 porque com a mesma quantidade de calor transferida, o D.T do gás seria 

maior. Porém, acontece urna modificação na eficiência das trocas de calor em função 

do aumento médio da temperatura do corpo receptor; o que é comprovado pela alta 

de Te. Assim Tx também se eleva e com isto aumenta-se a conversão utilizando menos 

energia dos gases de combustão. 
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Figura 5.43: Influência da variação do calor específico do gás de arraste nos perfis (a) 

Bem como o Cp,, o Cp, também depende dos dados de composição. Como a 

composição do reciclo foi determinada por análise, resta a preocupação com o fato de 

que o produto da reação pode ser desigual ao longo do reator, fato que prejudicaria a 

qualidade dos resultados. 
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Figura 5.44: Variação da conversão com a calor específico do gás de arraste 

Tudo leva a crer que a questão da otimização para o processo deve envolver 

as características do gás de arraste, computando também as modificações nas outras 

propriedades físicas. O gráfico 5.44, de X versus CP,, dá uma noção de como é possível 

melhorar a conversão com a escolha de um gás com menor calor específico. Neste 

mesmo gráfico, percebe-se que a variação na conversão é praticamente íinear com 

Cr,· Ao aumentar o comprimento do reator, dando conversões maiores, portanto, a 

inclinação com o eixo horizontal diminui, assim como o aspecto linear observado. 
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Constante da taxa da reação 2 (A2 ) 

Este fator exerce influência mais direta sobre a concentração do betume e a 

quantidade de produto formada. Com uma redução no seu valor a conversão diminui, e 

na região de reação a vazão molar de gás é menor que no caso base, porque uma parcela 

do betume permanece intacto na partícula. Com isto a velocidade de escoamento do 

gás é inferior e a temperatura é maior, por existir uma massa menor de gás escoando 

pelo reator. Tal aumento é pequeno porque há• redução na eficiência da troca térmica 

com o gás pelo efeito da redução na velocidade. 

Tabela 5.56: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) ~ 

Parâmetro analisado : Fator pré-exponencial para a reação 2 

Caso: E 

Zmaior 1300.0 

K2008 .99896 

Relação 1.0000 

Zmaior 1100.0 
K2009 .99888 

Relação 1.0000 

Zmaior 1100.0 
K20095 .99888 

Relação 1.0000 

Zmaior 1100.0 
K20105 .99889 
Relação 1.0000 

Zrnaíor 1100.0 
K20110 .99889 
Relação LOOOO 
Zmaior 1100.0 

K20120 .99889 

Relação 1.0000 

E 

,, 
T, 
v, 
T, 

Pressão 
Te 

Conversão 
Querogênio 

Betume 
Tw, 

Relação( X f) 
TRESID 

a MAIORES DIFERENÇAS (absolutas ' v T v, T, Pressão Tn Conv. Quer. Bet. Tw, 
300.0 900.0 1300.0 1100.0 11000 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 1500.0 

1016.38 502.28 800.31 542.52 .92412 697.45 .42938 .00493 .04182 629.46 
.9930 1.0015 .9902 .9988 1.0000 1.0001 .8620 .9931 1.1796 1.0002 
300.0 900 o !300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 !500.0 
1020.27 501.90 804.56 542.88 .92411 697.42 .46529 .00494 .03849 629.38 

.9968 1.0007 .9955 .9994 1.0000 1.0000 .9341 .9965 1.0858 1.000! 

300.0 900.0 1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 1500.0 
1021.99 501.71 806.44 543.04. .92411 697.40 .48205 .00495 .03694 629.35 

.9984 1.0003 .9978 .9997 !.0000 1.0000 .9678 .9983 1.0420 1.0001 

300.0 900.0 1300.0 9000 1100.0 1300.0 1!00.0 13000 !100.0 1500.0 

1025.06 501.37 809.84 511.12 .92410 697.37 .51346 .00497 .03403 629.28 

1.0014 .9997 !.0020 LODOS 1.0000 1.0000 1.0308 1.001 i .9599 1.0000 

300.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 1300.0 1100.0 1300.0 1100.0 1500.0 
1026.42 501.21 811.34 511.24 .92410 697.35 .52809 .00498 .03267 629.25 
1.0028 .9993 1.0039 1.0005 1.0000 l.OOOO 1.0602 1.0035 .9216 .9999 
100.0 900.0 1300.0 900.0 1100.0 1300.0 UOCLO 1300.0 lJOO.O 1500.0 
973.33 500.90 814.04 511.48 .92409 697.32 .55544 .00499 .03014 629.19 

L0056 .9987 L0072 l.OOJD LOOOO . 9.999 1.1151 1.0070 .8501 .9998 

-2.591D+D0 -l.2l9D+00 -5.933D-Ol 5.621D-ül J.090D+OO 2.065D+OO 
L136D-01 4.968D-02 2.229D-02 -1.872D-02 -3.738D-02 -6.870D-02 

-2.838D+OO -1.336D+00 -6.513D-01 6.172D-01 1.198D+OO 2.273D+00 

-1.353D-01 -5.757D-02 -2.838D-02 2.513D-02 4.410D-02 7.479D-02 

4.839D-06 2.3040-06 9.575D-07 -8.9460-07 -1.993D-06 -3.748D-06 
2.648D-02 1.298D-02 5.994D·03 -5.8300-03 ·1.214D-02 -2.417D·02 

·2.746D-02 -L288D-02 -6.255D·03 5.904D-03 1.147D-02 2.172D-02 
-6.459D-06 -3.283D-06 -L470D-06 !.470D-06 3.156D-06 6.5730-06 

2.547D-03 1.195D-03 5.805D-04 -5.474D-04 -1.064D-03 -2.016D-03 
8.562D-03 4.218D-03 L958D-03 L879D-03 3.934D-03 7.870D-03 

.955 .981 .991 1.008 1.015 1.026 
2.459D+OO 2.4530+00 2.450D+OO 2.445D+00 2.443D+OO 2.4380+00 

1.005 1.002 1.001 .999 .998 .996 

Tw 
1500.0 
64.72 
1.0001 

1500.0 
64.72 
1.0001 
1500.0 
64.72 
1.0000 

1500.0 
64.71 
1.0000 

1500.0 
64.7:1 

.9999 
1500.0 
64.i1 
.9999 
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Figura 5.45: Influência da variação de A 2 nos perfis (a)- da conversão; (b) - b.B; e 

(c) - b.X 

A análise preliminar da tabela 5.56 e do gráfico 5.45 indica que a importância 

deste dado é secundária, pois as diferenças na conversão não são apreciáveis. 

1500 



Calor de reação (é>.H,) 

A quantidade de energia necessária para produzir a transformação da matéria 

orgânica é pequena. A maior parte da energia fornecida ao sistema é usada no aumento 

de temperatura. 

Como mostram a tabela 5.57 e a figura 5.46, desde que o valor de é>.H, seja 

pequeno, uma redução neste parâmetro oferece pouca influência nos resultados obser

vados, implicando numa quantidade de energia que fica disponível para aumentar a 

temperatura do xisto. Isto então reflete em T9 que aumenta assim como as velocidades 

e a conversão. O consumo da energia retirada do gás de aquecimento também diminui 

· um pouco. O efeito sobre a conversão pode ser considerado pequeno e em Tw, é menor 

ainda. 

Ao utilizar valores maiores (superestimados) de é>.H, notou-se variações 

mínimas. Quando foi usado um valor mil vezes maior para é>. H, houve uma dimunuição 

drástica na conversão, porque o sistema não poderia fornecer esta quantidade de calor, 

inclusive ocorrendo a redução de T •. 

Para um fator de dez vezes, é possível notar que quase todo calor fornecido 

ao xisto (para Z = 900) é consumido pela reação, e T. fica constante. 

Conclui-se ,portanto, que o calor de reação é um dado que já tem uma boa 

estimativa, e que não oferece sensibilidade suficiente para prejudicar a validade dos 

resultados. 
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Tabela 5.57: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado : Calor de reação 

Caso: 

Zmaior 
DH0.001 
Relação 
Zmaior 
DH0.01 
Relação 
Zmaior 
DH0.9 
Relação 
Zmaior 
OHLl 
Relação 
Zmaior 
DHIO 
Relação 
Zmawr 
OH!OOO 
Relação 

' 

e 

1300.0 
.99900 
!.0000 
1300.0 
.99899 
!.0000 
1300.0 
.99897 
1.0000 
1300.0 
.99897 
!.0000 
1300.0 
.99882 
.9998 
1300.0 
.99833 
.9994 

Variável 

' v 
' T, 

t;,. 

T, 
Press:ic 

T,· 
Conversiio 

Querogênic· 
Betume 

Tw,. 
T,. 

FDIF (%) 

"• 300.0 
1048.56 
1.0244 
300.0 
1045.93 
1.0218 
300.0 
1025.92 
1.0023 
300.0 
1021.28 
.9978 
300.0 
909.79 
.8888 
300.0 
701.59 
.6854 

T, 
1300.0 
567.77 
1.0271 
1300.0 
566.16 
!.0242 
1300.0 
554.17 
1.0025 
1300.0 
55L43 
.9975 
1300.0 
486.62 
.8803 
1300.0 
337.70 
.6109 

DHO.OOl 

9.133D-OG 
7.947D+ü0 
4.893D+OO 
6.92GD+DO 
s_gson~oo 

-1.261D-05 
6_760D-01 
1.9DGD-L2 

-:2.3G2Li-04 
-J .527D-03 
2.7WD-01 
1.298D-0:2 
1.270951 

CONV FINAL 9.424D-Ol 
Relação{ X 1) 1.041 

TRES!D 2.4200+00 
Relação{Tr} .989 

a) MAJORES DIFERENÇAS (absolutas) : 

v, 

1300.0 
830.69 
1.0278 
1300.0 
828.32 
1.0249 
1300.0 
810.31 
1.0026 
1300.0 
806.13 
.9974 
1300.0 
703.51 
.8705 
1300.0 
498.79 
.6172 

T, 

1300.0 
581.24 
1.0295 
1300.0 
579.51 
1.0265 
1300.0 
566.15 
1.0028 
1300.0 
563.00 
.9972 
1300.0 
486.20 
.8612 
1300.0 
330.60 
.5856 

Pressão 

1300.0 
.92301 
1.0000 
1300.0 
.92302 
1.0000 
1300.0 
.92305 
1.0000 
1300.0 
.92306 
1.0000 
1300.0 
.92323 
1.0002 
1100.0 
.92429 
].0002 

Tn 

1300.0 
699.58 
1.0031 
1300.0 
699.34 
1.0028 
1300.0 
697.58 
1.0003 
1300 o 
697.19 
.9997 
1300.0 
687.83 
.9863 
1300.0 
663.53 
.9515 

b) DIFERENÇAS MÉDIAS : 

OHO.Ol DH0.9 DHJ.J 

8.152D-06 7.917D-07 -8.929D-07 
7.115D+OO 7 .500D-Ol -7.401D-Ol 
4.377D+OO 4.581D-01 -4.511D-01 
f .. 201D-r00 6.534D-01 -6.455D-Ol 
5.311D-'·OO 5.6ü5D-OJ -5.539D-01 
-} .13~:.0-05 -1.332D-DG Ll10D-DG 
6.034D-01 6.208D-O:.> -6.119D-02 
1. 71-4D- 02 1.8G?D~03 -l.859D-03 

-2.120IJ-04 -2.200D-OS 2.263D-ü5 
-1.374D-ü3 -1.40:5D-04 1.492D-04 
2 .485D-OJ. 2.585D-D2 2.549D-02 
1.16DD-02 1.200D-03 Ll82D-03 
1.140085 .12:1542 .119682 

9.393D-01 9.098D-01 9.0130-01 
1.037 1.005 .995 

2.423D+OO 2.4450+00 2.4500+00 
.990 .999 1.001 

TRES!D 2.448D+DO CBASE2 

Conv. Quer. Bet. 

1300.0 JJOO.O 1300.0 
.82074 .01038 .01220 
1.0815 .9458 .7034 

1300.0 JJOO.O 1300 o 
.81465 .01044 .01270 
1.0734 .9515 .7325 

1300.0 JJOO.O 1300.0 
.76505 .01092 .01683 
!.0081 .9949 .9705 

1300.0 1100.0 1300.0 
.75280 .0]]03 .01785 
.9919 1.0051 !.0294 
1300.0 1300.0 1300.0 
.41873 .00849 .04527 
.5518 ]. 7124 2.6109 

o 13v0.0 1300.0 1300.0 
.01600 .03155 .05947 
.0211 6.3610 3.4296 

DHlO DHJOOO 

-5.306D-05 -2.913D-04 
-S.922D+Ol -1A57D+02 
-2.389D+01 -1.049D~02 

-3.4700+01 -1.328D+02 
-2.952D+01 -L173D+D2 
5.788D-05 9.306D-05 

-3.085D+OO -1.265-D+Ol 
-L072D-01 -2.554D-Ol 
1.492D-03 L341D-02 
&.-423D-ü3 1.021D-02 
1.2G6D+OO 4.908D+00 
5.809D-02 2.270D-01 
6.626390 32_034777 

5.280D-Ol 1.821D-02 
.5-83 .D20 

2.594D+OO 3.125D+OO 
!.060 1.277 

Tw~ 

1500.0 
637.37 
!.0128 
1500.0 
636.54 
LOJJ5 
1500.0 
630.09 
1.0012 
1500.0 
628.55 
.9988 
1500.0 
591.90 
.9400 
1500.0 
534.95 
.8500 

T.,: 
1500.0 
65.13 
1.0004 
1500.0 
65.09 
1.0058 
1500.0 
64.75 
1.0006 
1500.0 
64.67 
.9994 

1500.0 
62.87 
.9715 

o 1500.0 
59.90 
.9256 
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5.4.2.2 Grupo II-B - Parâmetros de menor influência 

Os parâmetros classificados neste grupo são: 

Constante da taxa para a reação 1 (AI) 

Tabela 5.58: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) 

Parâmetro analisado: Fator pré-exponencial para a reação 1 
a MAIORES DIFERENÇAS absolutas) : 

Caso: < v tia T, Pressão Tn Conv. Quer. Bet. T~. 

Zmaior 1300.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 1500.0 
K1008 .99896 1018 74 502 00 802 89 542 74 .92306 697 42 71293 02913 .04185 629.39 
Relação 1.0000 .9953 L0009 .9934 .9992 1.0000 1.0001 .9394 1.3005 .8798 1.0001 

Zmaior 1300.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1300.0 1300.0 1300.0 900.0 700.0 1500.0 

KI009 .99897 1021.40 501.76 805.80 542.99 .92306 697.40 .73838 .02554 .04482 629.35 
Relação 1.0000 .9979 1.0004 .9970 .9996 1.0000 1.0000 .9729 1.1404 .9422 1.0001 

Zrnaior 1100.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1100.0 900.0 700.0 1500.0 
Kl0095 .99888 1022.55 501.65 807.06 543.09 .92411 697.39 .48835 .02392 .04622 629.33 
Relação 1.0000 .9990 1.0002 .9986 .9998 1.0000 1.0000 .9804 1.0679 .9716 1.0000 

Zmaior 1100.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 700.0 1500.0 
KI0105 .99889 1024.53 501.44 809.24 543.27 .92410 697.37 .50717 .03879 .04887 629.30 
Relaç:ão 1.0000 1.0009 .9998 1.0013 1.0002 1.0000 1.0000 1.0182 .9643 1.0273 1.0000 

Zmaior 1100.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 700.0 1500.0 
KlOliO .99889 1025.38 501.36 810.19 543.34 .92410 697.37 .51561 .03741 .05012 629.28 

T~. 

1500.0 
64.72 
1.0001 
1500.0 
64.72 
1.0000 
1500.0 
64.71 
1.0000 
1500.0 
64.71 
1.0000 
1500.0 
64.71 

- ' Re1açao 1.0000 1.0018 .9996 1.002v 1.0003 1.0000 1.0000 1.0351 .9298 1.0537 .9999 1.0000 

Zmaior 1100.0 300.0 900.0 1300.0 1100.0 1100.0 1300.0 1100.0 700.0 700.0 1500.0 1500.0 
K1012D .99889 1026.86 501.19 811.82 543.46 .92410 697.35 .53071 .03478 .05249 629.25 64.71 
Relação 1.0000 1.0032 .9993 1.0045 1.0005 1.0000 1.0000 1.0655 .8645 1.1035 .9999 .9999 

b) DIFERENÇAS MÉDIAS' 
Variável K1008 K1009 K10095 K10105 K10110 Kl0120 

' -2.721D-OE. -1.277D-06 -5.791D-07 5.387D-07 l.076D-06 1.968D-06 

c, li -1.732D+00 · 7.946D-Ol -3.800D-01 3.510D-01 6.761D-01 L250D+Oü 

T, L 9.163D-O? 3.890D~02 1.86-0D-02 -1.579D-02 -2.895D-D2 -5.294D-02 
v_,. 'I -1.897D+Ci0 -8.707D-01 -4.166D-01 3.849D-01 i.419D-01 L374D+OO 
T, I, -1 .J 52D-Ol -5.023-D-02 -2.2610-02 2.003D-02 3.841D-02 6.529D-02 

Pressão íl 3.:ZG8D-06 1A-55D-06 7 J345D-07 -7.304D-07 -l.l51D-06 -2.335D-06 

Te l LG22D-02 7.S24D-00 3.837D-03 -3.571D-03 -6.746D-03 -1.336D-OZ 
Conversão -LSG2D-D2 -EA67D-03 -4.051D-03 3.728D-03 7 .168D-03 L326D-02 
QueTogênio Í· 3.77GD-03 1.753D-O;:;; 8.46lD-ú4 -7 .911D-04 -LS32D-03 -2.882D-03 

Betume h -2.DG3D-03 -9.700D-04 -4.715D-04 4.461D-04 8.691D-04 1.65~D-03 

T"." 
li 5.0G8D-03 2.365D-03 l.Zl3D-03 1.125D-03 2.116D-03 4.225D-03 li T,., !! 2.537D-04 }.182DHQ4 6.056D-05 5.621D-05 l.056D-04 2.108D-04 

FDJF (%) ' 7.093872 3.409570 1.703309 1.574335 3.174634 6.125504 

CONV. FINAL ij 8.714D-Ol 8.909D-01 8.988D-Ol 9.115D-01 9.167D-01 9.251D-Ol 
Relação(X f) 'I .962 .984 .992 1.007 1.012 1.022 

TRESJD li 2.455D+00 2.451D+OO 2.449D+00 2.446D+00 2.445D+00 2.442D+00 
Relação(Tr) li 1.003 1.001 1.001 .999 .999 .998 

TRESJD- 2.448D+OO CBASE2 
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Supondo que a taxa seja um pouco menor que o valor calculado, a conversão 

também diminuirá com uma sensibilidade razoável (tabela 5.58. Neste caso, até a 

conversão final apresenta desvios de um caso para outro de 4% (20% abaixo). O fato 

da matéria orgânica não reagi da ficar retida na partícula provoca efeitos pequenos em 

outras variáveis como diminuição em v9 , VX e Tx e aumento em T0 • 

Coeficiente de arraste entre o xisto e o gás (CD) 

O coeficiente é estimado pelas equações mencionadas no capítulo 3, e o 
' aspecto de aplicação genérica para estas pode envolver erros. A simulação sucessiva 

de mais 6 outras condições (tabela 5.59) para estimar esta variável permite fazer uma 

análise de viabilidade para o estudo de uma equação empírica específica para o processo 

estudado. A conclusão a que se chega, é que a sensibilidade das variáveis do modelo 

a este parâmetro é pequena, pois quando CD vale 20% a menos que no caso base, o 

tempo de residência aumenta 5,6% (porque Vx cai) e a diferença absoluta máxima na 

conversão fica em 5,72% e a final em 1,4%. 

Condutividade do refratário (ki,) 

Diminuindo kis aumenta a conversão e a temperatura de parede do reator, 

usando menos energia do gás de aquecimento. 

Comprimento médio para radiação (lmr) 

Como a estimativa para lmr é grosseira, preocupa-se em descobrir se esta 

pode invalidar os resultados dos testes 01, 02 e 03. Avaliando os resultados, verifica

se que todas as variáveis não tem sensibilidade apreciável ao valor adotado para o 

comprimento médio. 

Coeficiente de troca de calor para o ambiente devido ao vento 

( h':ento) 

Dentro da faixa de variação investigada, este parâmetro só causa influência 

sensível na temperatura de parede externa do isolamento. 

Coeficiente de troca de calor por convecção entre a parede do 

refratário e o gás de aquecimento ( hcr) 

A redução do valor do coeficiente influi na conversão, diminuindo-a, porque 

a temperatura da parede interna do refratário (TwT) diminui e assim também a quan

tidade de calor transferido para o reator. Com isto Tx é menor, o que justifica o efeito 

na conversao. 
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Supondo que a taxa seja um pouco menor que o valor calculado, a conversão 

também diminuirá com uma sensibilidade razoável (tabela 5.58. Neste caso, até a 

conversão final apresenta desvios de um caso para outro de 4% (20% abaixo). O fato 

da matéria orgânica não reagi da ficar retida na partícula provoca efeitos pequenos em 

outras variáveis corno diminuição em v9 , VX e T. e aumento em T9 • 

Coeficiente de arraste entre o xisto e o gás (Cv) 

O coeficiente é estimado pelas equações mencionadas no capítulo 3, e o 
I 

aspecto de aplicação genérica para estas pode envolver erros. A simulação sucessiva 

de mais 6 outras condições (tabela 5.59) para estimar esta variável permite fazer uma 

análise de viabilidade para o estudo de urna equação empírica específica para o processo 

estudado. A conclusão a que se chega, é que a sensibilidade das variáveis do modelo 

a este parâmetro é pequena, pois quando Cv vale 20% a menos que no caso base, o 

tempo de residência aumenta 5,6% (porque v. cai) e a diferença absoluta máxima na 

conversão fica em 5,72% e a final em 1,4%. 

Condutividade do refratário (k;,) 

Diminuindo k,, aumenta a conversão e a temperatura de parede do reator, 

usando menos energia do gás de aquecimento. 

Comprimento médio para radiação (lmr) 

Como a estimativa para lmr é grosseira, preocupa-se em descobrir se esta 

pode invalidar os resultados dos testes 01, 02 e 03. Avaliando os resultados, verifica

se que todas as variáveis não tem sensibilidade apreciável ao valor adotado para o 

comprimento médio. 

Coeficiente troca de calor para o ambiente devido ao vento 

Dentro da faixa de variação investigada, este parâmetro só causa influência 

sensível na temperatura de parede externa do isolamento. 

Coeficiente de troca de calor por convecção entre a parede do 

refratário e o gás de aquecimento (hcr) 

A redução do valor do coeficiente influi na conversão, diminuindo-a, porque 

a temperatura da parede interna do refratário (Twr) diminui e assim também a quan

tidade de calor transferido para o reator. Com isto T. é menor, o que justifica o efeito 

na conversao. 
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Tabela 5.59: Tabelas das maiores diferenças absolutas (a) e diferenças médias (b) -

Parâmetro analisado· Coeficiente de arraste gás-partícula . 
a) MAIORES DIFERENÇAS (absolutas) : 

Caso: • v, T ., T, Pressão Ta Conv. Quer. Bet. T •• 
Zmaior 115.0 100.0 1300.0 650.0 1300.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 600.0 270.0 
C0-08 .99712 972.14 553.80 564.68 564.12 .92283 773.57 .52659 .03813 .04170 824.26 
Relação .9997 1.0044 1.0018 .9395 .9992 .9998 .9995 1.0572 .9478 1.0421 .9993 
Zmaior 115.0 100.0 1300.0 650.0 1300.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 600.0 270.0 
C0-09 .99726 969.81 553.26 584.39 564.35 .92295 773.78 .51083 .03929 .04077 824.58 
Relação .9999 1.0020 1.0008 .9723 .9996 .9999 .9998 1.0255 .9767 1.0188 .9997 
Zmaior 110.0 100.0 1300.0 650.0 1300.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 650.0 277.887 
C0-095 .99730 968.81 553.01 593.04 564.45 .92301 773.87 .50411 .03979 .04451 821.72 
Relação .9999 1.0009 1.0004 .9867 .9998 .9999 .9999 1.0121 .9889 1.0081 .9998 

Zmaior 110.0 100.0 1300.0 650.0 1300.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 650.0 260.0 
C0-105 .99740 967.07 552.56 608.40 564.66 .92310 774.03 .49252 .04064 .04383 828.85 
Relação 1.0000 .9991 .9996 1.0123 1.0002 1.0000 1.0001 .9888 1.0101 .9926 1.0001 

Zmaior 110.0 100.0 1300.0 650.0 1300.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 650.0 260.0 
C0-110 .99744 966.32 552.37 615.26 564.76 .92314 774.10 .48756 .04101 .04353 828.96 
Relação 1.0001 .9983 .9992 1.0237 1.0004 1.0001 1.0002 .9788 1.0193 .9859 1.0003 

Zmaior 110.0 100.0 1300.0 650.0 1300.0 1300.0 900.0 1100.0 700.0 650.0 260.0 
C0-120 .99751 964.92 551.97 627.60 564.93 .92320 774.22 .47851 .04167 .04301 829.17 
Relação 1.0002 .9969 .9985 1.0442 1.0007 1.0002 1.0004 .9607 1.0356 .9740 1.0005 

b DIFERENÇAS MEDIAS ' 
Variável CD-08 CD-09 CD-095 CD-105 CD-110 CD-120 

E I' -9.516D-05 -4.218D-05 -2.006D-05 1.7850-05 3.442D-05 6.277D-05 

•• I 2.072D+00 9.36!D-Ol 4.427D-OJ -4.2390-01 -7.983D-OI -I.505D+OO 
T, 6.3760-01 2.950D-Ol 1.400D-OI -1.42ID·Ol -2.653D-Ol -5.149D-Ol 
v, I ~3.2730+01 -J.500D+D1 -7.2040+00 6.658D+OO 1.287D+Ol 2.403D+Ol 
T, 

li 
-2.5790-03 -9.353-D-03 -9.395D-03 -!.6760-03 1.233D-02 1A67D-02 

Pressão -1.346D-04 -5.95lD-05 -2.785D-D5 2.467D-05 4.675D-05 8.413D-05 
Te li -2.997D-01 -1.383D-Ol -6.733D-02 6.012D-02 1.189D-01 2.199D-Dl 

Conversão li 1.124D-02 5.024D-03 2.371D-03 -2.2040-03 -4.J67D-03 -7.738D-03 
Querogênio 

li 
-J.088D-03 -4.896D-04 -2.328D-04 2.146D-04 4.100D-04 7.603-D-04 

Betume 4.832D-05 2.513D-05 1.369D-05 -1.062D-05 -2.43ID-05 -4.428D-05 
T .. , ' 4A05D-Ol 2.041D-01 9.873-D-02 9.079D-02 1.775D-01 3.327D-Ol 

!' 
T-u:. u :2.09lD-02 9.69ID-03 4.689D-03 4.314D-03 8.434D-03 L581D-02 

FDJF (%)' i! 9.976088 4.428420 2.005197 1.890018 3.630307 6.755519 
CONV. FINAL 

ji 9.184D-01 9.115D-01 9.084D-Ol 9.030D-OI 9.006D-01 8.961D-Ol 
Rdação(XJ) LOH 1.006 1.003 .997 .994 .990 

TRESID ii 2.586D+DO 2.509D-t-OO 2.477D-;-OO 2.421D+OO 2.397D+00 2.355D+OO 
Rebção{T:r) 1.056 1.025 1.012 .989 .979 .962 

TRESID - 2A48D+OO ~ CBASE2 

Coeficiente de troca de calor por convecção entre a parede interna 

do reator e a suspensão gás-sólido (h.usp) 

Apesar de provocar um efeito muito pequeno, a redução neste parãmetro 

causa urna débil modificação nos balanços, que resultará em uma temperatura média 

do xisto maior, aumentando um pouco a conversão. 

T. 
510.566 
77.10 
.9996 
510.566 
77.11 
.9998 
539.434 
76.49 
.9999 
489.434 
77.60 
1.0001 
500.0 
77.37 
1.0002 
489.434 
77.62 
1.0003 
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Coeficiente de troca de calor entre gás e xisto por convecção (hGx) 

Pela inclusão dos efeitos da radiação entre parede e xisto, a temperatura do 

xisto média torna-se maior que a temperatura do gás média. O hGx influi na diferença 

entre estas duas temperaturas. Ou seja, diminuindo o valor dele T9 média diminui, 

enquanto que Tx média aumenta. Esta diferença em Tx é pequena e a conversão 

aumenta muito pouco. 

Diâmetro equivalente no escoamento do gás de aquecimento 

O critério usado para o cálculo do diâmetro equivalente pouco influencia na 

conversão e em Tw,. 

Condutividade do gás de arraste (kG) 

Como a condutividade é utilizada no cálculo dos coeficientes de película, 

um kG menor significará um coeficiente menor, diminuindo a transferência de calor, 

as temperaturas e as velocidades (do gás de reciclo e do xisto). Portanto a conversão 

segue a tendência de Tx e também abaixa. A temperatura de parede do reator aumenta 

fracamente. 

Viscosidade do gás de aquecimento (J.Lc) 

Com a redução do valor calculado de 1-'c a troca térmica do gás com o 

lado externo do reator é melhorada. Em decorrência da maior quantidade de calor 

transferido para o reator, as temperaturas do xisto e do gás são aumentadas, o mesmo 

ocorrendo com a conversão. 

Viscosidade do gás de arraste (ILG) 

A sensibilidade deste parâmetro para o modelo é pequena, mas é possível 

identificar o que acontece quando a viscosidade do gás é menor que no caso base. O gás 

menos viscoso arrasta menos o xisto e a velocidade média das partículas cai bastante, 

aumentando o tempo de residência das partículas. A conversão aumenta por este fato 

e também porque o efeito em T, não é significativo. A viscosidade influirá na troca 

entre o gás e o reator e entre gás e xisto, o que causará urna T9 média menor que no 

caso base. O consumo de energia do gás de combustão, aumenta levemente. 
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Condutividade do gás de aquecimento (k0 ) 

Efeito nas variáveis pela diminuição de k0 : aumenta To, menos energia é 

consumida do gás de combustão e diminuem as temperaturas e velocidades do gás 

e do xisto. Assim, Tw, e a conversão ficam menores, mas estas variações são pouco 

perceptíveis. 

Coeficiente de película entre gás de combustão e parede do reator 

A diminuição de hoR deixa T0 maJor do que no caso de referência, pois 

menos calor é transferido causando Tw., T9 e Tx menores. Em virtude da densidade 

maior do gás de arraste as velocidades do xisto e do gás também diminuem, mas este 

efeito sobre o tempo de residência apenas atenua o efeito da temperatura sobre a 

conversão, que fica menor, portanto. 

Coeficiente de atrito xisto-reator (15 !) 

Este parâmetro não oferece sensibilidade para justificar a preocupação com 

os valores da correlação utilizada; ou seja, mesmo que fosse conseguido urna melhora 

de 10% na precisão dos valores, isso refletiria pouco nos resultados. Se o atrito for 

estimado menor, então a velocidade do xisto também diminui, o que íará distanciar 

Tx (que aumenta) de T9 (que diminui). A velocidade do gás fica menor, reforçando 

ainda mais a tese da redução do calor transferido. Pelo efeito no tempo de residência 

a conversão cai um pouco, porque neste caso o aumento em Tx é bem inferior ao da 

velocidade. 

Coeficiente de atrito gás-parede (fat) 

Praticamente nenhuma variável teve altera.ção ao modificar este dado no 

nível de 20% (acima ou abaixo). 

Peso molecular do gás de arraste (PM9a,) 

Verifica-se que a variação do peso molecular do gás de arraste altera funda

mentalmente a fiuidodinâmica, porém não influi em Tw, e a diferença na conversão é 

pequena. 



Capítulo 6 

CONCLUSOES E SUGESTOES 

Conclusões 

A discussão dos rsultados é realizada com maiores detalhes no capítulo cinco, 

e uma análise mais profunda permite concluir-se que, quanto à validação dos testes 

propostos, o grau de aproximação com o sistema real foi excelente, ainda mais se 

for levado em consideração que os dados foram obtidos em um aparato em escala 

piloto. Observa-se, porém, que mais dados são necessários para avaliar o modelo, 

principalmente aqueles de corridas com baixa conversão. Para não criar problemas 

com a memória disponível e o tempo de processamento da simulação, algumas simpli

ficações no modelo foram necessárias. Contudo, como o modelo é utilizado na análise 

paramétrica, a consideração do maior número possível de fenômenos dá maior confia

bilidade nas análises. Pressupõe-se que o equilíbrio entre estes dois lados do problema 

tenha sido alcançado, apesar de não se considerar o tratamento cinético como o ideal 

para refletir a complexidade das reações envolvidas. 

Quanto à identificação dos parâmetros, se condui que o valor determinado 

atraYés das simulações se ajusta bem ao conjunto de dados experimentais de todos os 

testes considerados. As energias de ativação para as reações (E1 e E 2 ) e o fator de 

forma são os parâmetros mais importantes obtidos desta maneira. Os valores de E 1 

e E 2 já haviam sido determinados anteriormente. Neste trabalho, determina-se um 

valor médio para FRx, que pode não ser aplicável a situações muito diferentes das 

testadas aqui. Por isso, sugere-se um estudo específico para este parâmetro. 
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Os métodos numéricos utilizados são satisfatórios, porém existe o problema 

da necessidade de uma boa estimativa, pois dependendo destes valores as respostas 

podem não ser convergentes. A solução para esta questão consumiu grande quantidade 

de tempo até encontrar o conjunto ideal de valores, devido ao fato deste modelo ter um 

número elevado de variáveis. Observa-se ainda que, neste caso, o uso de um número 

maior de elementos por passo não altera a eficiência do método. De qualquer forma, 

a precisão, o tempo para convergir, a generalidade do método e a sua facilidade de 
j 

aplicação são fatores positivos importantes a serem levados em consideração. 

Pela análise realizada, com maiores detalhes, no capítulo 5 conclui-se que 

alguns dos dados coletados na planta requerem uma medida precisa, porque estes in

fluem de forma marcante no resultado da simulação. É o caso das vazões de xisto 

(mx 0 ), de gás de arraste (m9 0 ) e de gás de aquecimento (mcomb), da umidade inicial 

(<Po) e da pressão na base do reator (p0 ). Os valores das emissividades e absortividades 

(<R, o:R, <R;, O:R;, <x e o:x) também é importante, mas os valores usados são de con

fiança, pois foram determinados experimentalmente. Falta apenas determinar o valor 

da emissividade da parede interna do refratário, pois sua importância no resultado 

final também é grande. A velocidade das partículas e a temperatura dos gases quentes 

na base do reator são valores aproximados. É preciso que estes sejam medidos para 

aumentar a confiabilidade dos resultados. Uma soluçã menos dispendiosa seria utili

zar, para a estimativa da velocidade das partículas, correlações em função das vazões 

àe gás e xisto e das propridades físicas, desenvolvidas especificamente para o sistema 

estudado. 

A partir do que foi exposto no capitulo anterior~ ?..s condições de operação 

do reat,or tornam-se muito importantes para o estudo da otimização da planta piloto. 

A condição ideal desejada provavelmente corresponde a um equilíbrio entre o investi

mento fixo necessário e a quantidade líquida de energia produzida. As variáveis que 

devem fazer parte das investigações são: 

a) o comprimento e diâmetro do reator, porque revelam pelo estudo da 

sensitividade paramétrica uma grande influência na conversão. E no caso de se prever 

uma modificação no diâmetro do reator ao longo de sua extensão, para aumentar o 

tempo de residência, o ponto ótimo da mudança também deve ser determinado; 

b) a vazão de xisto, que representa a capacidade do sistema, devendo ser a 

maior possível; 
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c) a vazão mássica de gás que deve ser suficiente para propiciar as condições 

idealizadas de transferência de calor ao xisto e para estabelecer o tempo de residência 

necessário; 

d) a vazão dos gases de combustão que certamente tem relação direta com 

o custo operacional da planta; 

e) a temperatura dos gases quentes na base do reator (Tco) que deve ser 

dependente de outras variáveis relacionadas às características do queimador, e às ca-
' racterísticas de resistência à temperatura dos materiais expostos (reator e refratário). 

Neste último aspecto, percebe-se a necessidade de limitar o valor possível para a 

temperatura do gás de aquecimento em função das temperaturas de parede máximas 

toleráveis. 

Uma outra forma de englobar os custos fixos e os custos operacwna1s é 

minimizar o tempo de retorno do investimento. 

Para realizar uma avaliação adequada a respeito da operaçao e controle 

da planta, seria necessário um modelo dinâmico. Contudo, através da observação das 

diferenças entre dois estados finais em regime permanente pode se ter uma noção sobre 

as variáveis que devem ser monitoradas e controladas. Desta forma, selecionam-se as 

temperaturas inicial e final do gás de aquecimento, a pressão na entrada do reator, e 

a temperatura de parede do reator como as que oferecem boas condições pois variam 

significativamente frente a mudança nas principais condições operacionais. É o caso 

da tempearatura de parede que ali era quando, por exemplo, ocorre algum distúrbio no 

sistema de alimentação e as vazões de gás e xisto se alteram. Outra variável importante 

é a temperatura dr: saída dos gases, tarnbém chamada de temperatura de retortagem~ 

que define a qualidade do óleo produzido. 
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Sugestões 

• Como já era de se esperar, a cinética da reação de pirólise de xisto realmente 

necessita de um revisão. Na análise paramétrica se mostrou que todos os da

dos que têm relação com a cinética são os que mais influem nos resultados das 

simulações. 

• Prever o escalonamento do reator e verificar sua influência na conversão finaL 

• Utilizar um modelo bidimensional e comparar seus resultados com os obtidos 

neste trabalho 

• Realizar a simulação global da planta, antecipando um estudo de otimização 

para o processo. 

• Medir as temperaturas do xisto e do gás de arraste ao longo do reator, fornecendo 

mais variáveis para a confirmação dos resultados. 

e Com o mesmo propósito do ítem anterior, obter os valores iniciais e finais para 

a velocidade das partículas e a pressão. 

e Realizar testes práticos na planta piloto variando apenas uma condição opera

cional, assim corno foi feito no estudo de análise paramétrica, confirmando os 

resultados desta fase. 

e Estudar um fator de forma para a radiação em meios particu1aàos 

e Testar os métodos numéricos aqui utilizados em outros problemas identificando 

quando é vantagem usar mais de um elemento por passo. 

• Avaliar o desempenho de outros métodos com o mesmo modelo. 

• Elaborar um algoritmo que ajuste automaticamente os parâmetros do método 

numérico, ou seja, o tamanho do passo e o número de elementos por passo. Desta 

forma evita-se a intervenção do usuário para modificar estes dados. 
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APENDICE 

Neste apêndice apresentam-se as listagens dos programas mencionados pelos capítulos 

três e quatro. Da forma como é apresentado, o programa pode ser compilado pelo 

FO RTRAN 4.0 da Microsoft, no ambiente de um PC jXT ou AT 1
• No programa PLA

SOL.FOR, algumas linhas de comentários foram mantidas e correspondem à adaptação 

para o FORTRAN da Silicon Valey, que executa na placa FBFUSCO. 

COND.FOR 

************************************************************************ 
* COND.FOR * 
* Descr: * 
* Calculo das condicoes iniciais, usa o arquivo de dados pfor. * 
* * 
************************************************************************ 

* 

INTERFACE TO FUNGTION SYSTEM[C] 
+ (STRHlG) 

IliTEGER*2 SYSTEM 
GHARACTER*l STRING[REFERENGE] 
END 

DEFHIIGAO DAS VARIAVEIS 
implicit double precision (a-h.o-z) 
I!HEGER•2 SYSTEM 
REAL*8 RGAS,GRAV,PI,SIGMA 
REAL•B MEDMG,MEDMOL,KG 
REAL*8 KR ,LF ,LR,MGOMB ,IJ.XO ,MGO ,LER, LET 
GHARACTER*12 PROJN,DFN,DVN,PFN,ESTIN,PLPSS,AUXIL•3 
CHARACTER•100 CR1,CR2,CR4,CR5 
CHARACTER*14 NOME(27) 
CHARACTER*59 CR3 
REAL*8 P(12,10),PS(5) 
REAL*8 PMG(27),TCRG(27),VCRG(27),AG(27),BG(27),CG(27),DG(27) 

&,CY1(27),CY2(27) 
REAL*8 PMC(4),TCRC(4) ,VCRC(4) ,AC(4),BC(4),CC(4),DC(4),CYC(4) 

1 PC/XT e AT são denominações comuns para os microcomputadores de 16 bits 
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* 

REAL•8 A0(10),B0(10) 

COMMON BLDCKS 
PI=3.141592654D+O 
GRAV=980.665D+O 
RGAS=82.05D+O 
SIGMA=1.354891D-12 
ZER0=1D-7 
CTK=273.16D+O 

* LEITURA DE DADOS 

c 

WRITE (*,'(A\)')' <ESC>[2JNome arquivo-projeto do banco de dados ·' 
READ(*,*)PROJN 
OPEN(4,FILE=PROJN,STATUS='OLD') 
READ(4, '(/,T50,A12)')DFN 
READ(4,1000)DVN,PFN,ESTIN,PLPSS 
CLOSE(4) 

1000 FORMAT(T50,A12) 
WRITE(• .*)'Lendo arquivo de dados fixos (' ,dfn, ') ....... ' 
OPEN(4,FILE=DFN,STATUS='OLD') 
READ(4,'(/,T70,D15.1)')LR 
READ(4,1001)D1,D2,D3,D4,TIN,EMX,EMR,EPSR,EPST,ALPX.ALPRI,ALPR 

$,ALPT,EMIS 
GLOSE (4) 
THl=TIN+CTK 

1001 FDRMAT(T70,D15.1) 
WRITE( *,*)'Lendo arquivo de dados variaveis (' ,dvn, ') .... ' 
DPE!H4, FILE=DV!I,STATUS= 'OLD') 
READ(4, '(/,T60,I2) ')!IV 
READ(4 ,1002)MGO 
READ(4 ,1002)MXO 
READ(4 ,1002)YO 
READ(4.1002)UMIO 
READ(4,1002)DPART 
READ (4, 1002)MCOMB 
READ (4 ,1002)APRM1 
READ(4,1002)AP ....... . 

CLOSE (4) 
MGO=MG0/3.6D+O 
MXO=MX0/3.6D+O 
MCOMB=MCOMB/3.60+0 

1002 FORMAT(T60,D15.1) 

(P/ ANAL. PARAMETRICA) .... 

~~ITE(•.•)'Lendo arquivo de propriedades físicas ('.pfn,') .... ' 
OPEN(4,FILE='PFOR' ,STATUS='OLD') 
OPEN(5,FILE=PFN,STATUS='UNKNOWN') 
READ(4, '(A80/,A80/,A59,I2,/A100/,A100)')CR1,CR2,CR3,NGASG,CR4,CR5 
WRITE(5,'(A80/,A80/,A59,I2,/A100/,A100)')CRl,CR2,CR3,NGASG,CR4,CR5 
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PMGS=O 
DO 101 I=1,NGASG 
READ(4,1003)NDME(l),PMG(I),TCRG(I),VCRG(I),AG(I),BG(I) ,CG(I). 

$DG (I) , CY1 (I) 

CY1(I)=CY1(I)/100. 
CY2(I)=CY2(I)/100. 
PMGS=PMGS+CY1(I)•PMG(I) 

101 CONTINUE 
WRITE(*, '('' Ensaio Fisher: Oleo=''\)') 
READ(*,*)OLED 
WRITE(*. ' ('' 
READ(*.*)GAS 

Gas =' '\) ') 

DO 111 I=2,NGASG-1 
CY2(I)=CY1(I)•GAS/(GAS+OLED*PMGS/300.) 
UMIG0=5.5D-2 
CY1(I)=CY1(I)*(1.-UMIGO) 

111 CONTINUE 
CY1CNGASG)=O. 
CY1(1)=UMIGO 
CY2(1)=0. 
CY2(NGASG)=OLEO•PMGS/(GAS•300.+DLED•PMGS) 
PMGAS=O. 
PMPRO=O. 
SMl=O. 
SM2=0. 
DO 110 I=1,NGASG 
WRITE(5,1006)NOME(I) ,PMG(I), TCRG(I) ,VCRG(I) ,AG(I) ,BG(I) ,CG(I), 

$DG(I) ,CY1(I)•100. ,CY2(I)*100. 
AG(I)=AG(I)*0.239D+O 
BG(I)=BG(I)*0.239D+O 
CG(I)=CG(I)*0.239D+O 
DG(I)=DG(I)*0.239D+O 
Pl·lGAS=PMGAS+CYl (I) •PMG (I) 

PMPRO=PMPRO+CY2 (I) *PMG (I) 

SM1=SM1 +CY1 (I) 

SM2=SM2+CY2(I) 
110 CONTINUE 

READ(4, '(A100,/A59,F15.10) ')CR1,CR3,PM1 
WRITE(5, '(A100,/A59,F15.10)')CR1,CR3,PMGAS 
READ(4,'(A59,F15.10)')CR3,PM1 
WRITE(5,'(A59,F15.10) ')CR3,PMPRD 

1003 FO~~T (A14,F7.3,T23,F5.1,T31,F6.1,T39,D10.3,T50,D10.3,T61,D10.3 
$,T72,D10.3,T83,F6.3) 

1006 FO~T (A14,F7.3,T23,F5.1,T31,F6.1,T39,1P,SP,D10.3,T50,D10.3,T61 
$,D10.3,T72,D10.3,T83,0P,S,F6.3,T91,F6.3) 
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DO 102 1=1,12 
READ(4, '(A100)')CR1 

102 WRITE(5,'(A100)')CR1 
CLOSE(4) 
CLOSE(5) 
WRITE(*,'(''CONFIRA ........ '' ,D20.12,'' e '' ,D20.12)')SM1,SM2 
WRITE(*.*)'Lendo arquivo de estimativas iniciais (' ,estin,') ..... ' 
OPEN(4,FILE=ESTIN,STATUS='OLD') 
READ(4,*)CINI 
WRITE(*,*)'e tambem o plano de execucao dos passos (',plpss,') ... ' 
OPEN(5,FILE=PLPSS,STATUS='OLD') 
READ(5, '(//,A3) ')AUXIL 
GOTO 900 

901 WRITE(*.*)'Erro no arq. ',estin,' ou no '.plpss,' ..... <fim>' 
STOP 

900 READ(5,910,END=901)CIN1,CFIN1,PASS,NEL,(PS(I).I=1,NEL) 
IF(CINI.LT.CIN1. OR .CINI.GE.CFIN1) GOTO 900 
TEST1=INT((CFIN1-CINI+1D-6)/PASS)*PASS+CINI-CFIN1 
IF (ABS(TEST1).GT.1D-6) THEN 

WRITE(*.*)'TEST1=' ,TEST1,CFIN1-CINI,PASS,CINI,CFIN1 
WRITE(*.*) 'PROBLEMAS COM O PLANO DOS PASSOS' 
STOP 

EUDIF 
CLOSE(5) 

910 FORMAT(D9.4,1X,D9.4,1X,D6.2,1X,I2,7(1X,D7.3)) 
SM=O 
DO 91 I=1.NEL 

91 SM=SM+PS(I) 
DO 92 1=1,!/EL 

92 PS(I)=PS(I)/SM 
CFIN=Cilii+PASS 
LF=PASS 
CR2=LF 
WRITE(*,*) 'OK' 
READ(4,1020)XXX,(P(1,I),I=1,NV) 
P(1,3)=P(1,3)+CTK 
P(1,5)=P(1,5)+CTK 
P(1,7)=P(1,7)+CTK 
READ(4,1021)XXX,(P(2,I),I=1,NV) 
READ(4,*)TEMPOR,DTEMPOR,FLAGEV 
CLOSE(4) 
DO 1015 I=1,NV 
P(2,I)=O. 
DO 1016 J=2,NEL+1 
NP1=(J-1)*2+1 
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P(NP1,I)=P(1,I) 
P(NP1+1,I)=O. 

1016 CONTINUE 
AO(I)=P(1,I) 
BO(I)=P(2,I) 

1015 CONTINUE 

* CALCULOS PRELIMINARES 
NP=2•NEL+2 
N=NP•NV 
TOLRE=lD-8. 
TOLV=1D-8 
DP=DPART 
TEMPG=P(1,3) 
PRE=P(1,6) 
G=GRAV 
FMX=MXO 
FMA=MGO 
VELX=P(1,4) 
VELA=P(1,2) 
A=3.141592654*D1••2/4. 
ROXIS=(2.29•(1.-Y0)+0.8•Y0)/(1.-UMIO) 
MEDMDL=O. 
Al\lED=O. 
BMED=O. 
CMED=O. 
DNED=O. 
DO 2210 I=1,NGASG 
MEDMOL=MEDMOL+CY1 (I) *PMG(I) 
AMED=Al~ED+CYl (I) ~AG (I) 

BMED=BMED+CY1 (I) •BG (I) 

CMED=C1J;ED+CY1 (I) 'CG (I) 

DNED=DMED+CY1 (I) *DG (I) 

2210 CO!lTINUE 
ANED=AMED/MEDMOL 
Bl>lED= BMED /MEDMO L 
CMED=CMED/MEDMOL 
DMED=DMED/MEDMOL 
CALL PROPGAS(NGASG,TEMPG,TEMPG,TCRG,VCRG,PMG,CY2,MEDMDL,PRE,AMED, 

$BMED,CMED,DMED,VISG,VISGP,KG,ROGA,CPG,AG,BG,CG,DG) 
CALL PROPGAS(NGASG,TEMPG,TEMPG,TCRG,VCRG,PMG,CY1,MEDMOL,PRE,AMED, 

$BMED,CMED,DMED,VISG,VISGP,KG,ROGA,CPG,AG,BG,CG,DG) 
C' Estimariva para Vx: = VELX anterior 

REPE= DP•(VELA-VELX)*ROGA/VISG 
9100 IF (REPE.LE.0.1) THEN 

VELT=DP**2*(ROXIS-ROGA)•G/18./VISG 
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ELSE 
VELT=0.153•DP••1.14*(G•(ROXIS-RDGA))**0.71/VISG••0.43/ROGA••0.29 

ENDIF 
RET=ROGA•VELT•DP/VISG 

9111 RETl=RET 
CD=(0.8+2.6•LDG(RET))*(24./RET+3.6/(RET)••0.313) 
VELT=SQRT(4.•G•DP•(ROXIS-ROGA)/3/ROGA/CD) 
RET=ROGA•VELT*DP/VISG 
IF(ABS(RET1-RET).GT.TOLRE) GOTO 9111 
WRITE(*.*) 'VELX=',VELX 
PL=l-FMX/ROXIS/A/VELX 
VELA=FMA/PL/A/ROGA 
VELP=VELA-VELT 
REP= DP•(VELA-VELP)•RDGA/VISG 
IF ((REPE.LE.O.l. AND .REP.GT.O.l). OR .(REPE.GT.O.l. 

$AND .REP.LE.0.1)) THEN 
REPE=REP 
GOTO 9100 
ENDIF 
IF (ABS(REPE-REP).GT.TOLRE) THEN 
REPE=REP 
VELX=VELP 
GOTD 9111 
ENDIF 
IF (ABS(VELP-VELX).GT.TDLV) THEN 
VELX=VELP 
GOTO 9111 
E!WIF 
WRITE( *, •) 'RESULTADOS: ' 
WRITE(*,*) 'POROSID=' ,PL 
WRITE C*.*) 'VELG=' , VELA 
WRITE( *, *) 'VELX='. VELX 
P(1,1)=PL 
P(1,2)=VELA 
P (1,4)=VELX 

* Impressao dos resultados ********************************* 
IUUITS=9 
OPEN(IUNITS,FILE=ESTIN,STATUS='UNKUOWN') 
WRITE(IUNITS,•)CINI 
?(1,3)=?(1,3)-CTK 
P(1,5)=P(1,5)-CTK 
P(1,7)=P(1,7)-CTK 
WRITE(IUNITS,1020)CIUI,(P(l,I),I=l,UV) 
WRITE(IUNITS,1021)CINI,(P(2,I)/LF,I=l,NV) 
WRITE(IUNITS,*)TEMPDR,DTEMPOR/LF,FLAGEV 
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CLOSE ( IUNITS) 
1112 CONTINUE 
1020 FORMAT(F9.4,1X,F10.7,1X,4(F13.7,1X),F10.7,1X,F13.7,3(1X,F10.7)) 
1021 FORMAT(F9.4,10(1X,D13.7)) 

END 
SUBROUTINE PROPGAS(NG,TEMP,TW,TCRIT,VCRIT,PM,CY,MEDMOL,PRE,AMED, 

$BMED,CMED,DMED, VISG,VISGP,KG,ROG,CPG.AG,BG,CG,DG) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
REAL*B TCRIT(27) ,CY(27),VCRIT(27),AG(27),BG(27),CG(27),DG(27) 
REAL*B KCI,KCM,KG,MEDMOL.MIC.MIW.~U.MW.PM(27) 
FIG=O. 
PSC=O. 
FIW=O. 
ROG=O. 
KCM=O. 
PKC=O. 
DO 10 I=l.NG 
TRG=TEMP/TCRIT(I) 
TRW=TW /TCRIT (I) 

if (trg.gt.40. or . trg.lt.O) write(•.•) 'trg=' ,trg,i,temp.ng 
MU=(1.9•TRG)*•(0.9•0.4343•LOG(1.9•TRG)) 
!~=(1.9*TRW)••(0.9•0.4343•LOG(1.9*TRW)) 

MIC=33.3D-6•SQRT(PM(I)•TCRIT(I))/VCRIT(I)••(2./3.)*(1.058•TRG•• 
$0.645-0.261/MU) 
MIW=33.3D-5•SQRT(PM(I)•TCRIT(I))/VCRIT(I)••(2./3.)*(1.058•TRW•• 

$0.645-0.261/M\11) 
FIG=FIG+CY (I) •SQRT (PM (I)) *MIC 
FIW=FIW+CY (I) •SQRT (PM (I)) •MIW 
PSC=PSC+CY (I) •SQRT (PM (I)) 

CPG= (AG (I) +BG (I) *TEMP+CG (I) •TEMP**2+DG (I) •TEMP>*3) /PM (I) 

KCI=MIC•(CPG+2.48/PM(I)) 
KCM=KCM+CY(I)•KCI•PM(I)••(l./3.) 
PKC=PKC+CY(I)•PM(I)••(l./3.) 

10 CD?JTINUE 
VISG=FIG/PSC 
VISGP=FIW/PSC 
KG=KCM/PKC 
ROG=MEDMOL*PRE/82.05/TEMP 
CPG=AMED+BMED•TEMP+CMED*TEMP**2+DMED•TEMP**3 
RETURN 
END 
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PLASOL.FOR 

************************************************************************ 
* PLASOL.FOR 
* Descr: 

* 
* 

* Programa de simulacao do reator do processo Plasol. Requer * 
* uso posterior do programa COND.FOR * 
* ATENCAO: As variaveis abaixo listadas devem ser substituídas pelos * 
* respectivos valores ANTES DA COMPILACAO, elas estao em * 
* instru.coes PARAMETER.... * 

* * 
* NEM = numero de elementos MAXIMO * 
* NUl~VA = numero de equacoes (VARIAVEIS) do modelo * 
* NUMPAR = numero de parametros para cada variavel (= 2*NEM+2 ) * 
* NEQM = numero total de parametros/equacoes (= N'UMEQ*N'UMPAR ) * 
* NITMXD = numero maximo de iteracoes * 
* * 
* * 
* Descr: Modificacoes atuais: 
* Sistema de radiacao (c/ absortividade) 
* Teste correl. stanton 

* 
* 
* 
* 
* 
* 

Layout renovado 
Execucao programada 
h vento estimado 
Redimensíonamento facilitado das variaveis 

* 
* 
* 
* 
* 

* 
* 
* 

************************************************************************ 

* 

INTERFACE TO FUNCTION SYSTEM[C] 
+ (STRI!JG) 

INTEGER*2 SYSTEM 
CHARACTER*i STRING[REFERENCE] 
Elm 

PROGRAM PLASDL 
DEFINICAO DAS VARIAVEIS 

implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NEM=1,NUMVA=10,NUMPAR=4,NEQM=40) 
INTEGER•2 SYSTEM 
REAL•8 RGAS,GRAV,PI,SIGMA 
REAL•8 KR,LF,LR,MCDMB,MXO,MGO,LER,LET, MEDMC 
CHARACTER•12 PROJN,DFN,DVN,PFN,ESTIN,PLPSS,AUXIL*3 
REAL*8 P(NUMPAR,NUMVA),PS(NEM) 
REAL*8 H(2,4),A(2,4),B(2,4) 
REAL*8 PMG(27),TCRG(27),VCRG(27),AG(27),BG(27),CG(27),DG(27) 

&,CY1(27),CY2{27) 
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REAL*8 PMC(4) .TCRC(4) ,VCRC(4),AC(4),BC(4) ,CC(4),DC(4),CYC(4) 
REAL*B AO(NUMVA).BO(NUMVA) 

* 
REAL*8 TWRF(NUMPAR),TWTF(NUMPAR).TWIF(NUMPAR),TWRI(NUMPAR) 

COMMON BLOCKS 
COMMON H,A,B.P 
COMMON /PARM1/NV,NP 
COMMON /PARM2/AO,BO 
COMMON /PARM3/PS 
COMMON /TSISEQ/AEC,AT,ATT,AR,D1,D2,D3,D4, 

&DEQC. DPART. EMR. EMX. EMIS. EPSR. EPST .•ALPRI . ALPR. ALPT. ALPX. 
&CORAMB,KR,PC02.PH20,LER,LET. 
&LF.LR,MCOMB,MEDMC,MXO,NGASG,NGASC,TIN,YO,MGO 
COMl~DN /CONST/PI,GRAV,SIGMA.RGAS 
COMMON /DCPGAS/AG,BG,CG,DG.AC,BC,CC,DC 
COMMON /PROPG/TCRG,VCRG,PMG.CY1,CY2 
CO~lDN /PROPC/TCRC,VCRC,PMC,CYC,AMEDC.BMEDC,CMEDC,DMEDC 
COMMDN /L/CR2,CINI 
CO~~ON /NITER/IT,KF1 
CD~lDN /RTW/TWRF. TWTF, TWIF. T\1/RI 
COMMDN /XX/XX(NUMPAR) 
CD~~ON /EVAP/TEMPOR,DTEMPOR,FLAGEV,UMIO 
COMMON /PM/PMGAS,PMPRO 
COMMON /PARAME/APRM1,APRM2,APRM3,APRM4.APRM5 

C$system 
C******** Inicializacao da biblioteca e do ambiente grafico 
C call load_graph_lib 

* CONSTANTES 
PI=3. 141592654 
GRAV=980.665 
RGAS=82.05 
SIGMA=1.354891D-12 
CTK=273.16 

* .LEITURA DE DADOS 
WRITE C•. '(A\)')' <ESC>[2JNome arquivo-projeto do banco de dados ·' 
READ(•.*)PROJN 
OPEN(4,FILE=PROJN,STATUS='OLD') 
READ(4, '(/,T50,A12)')DFN 
READ(4,1000)DVN,PFN,ESTIN,PLPSS 
CLOSE(4) 

1000 FORMAT(T50.A12) 
WRITE(•,*)'Lendo arquivo de dados fixos (',dfn,') ....... ' 
OPEN(4,FILE=DFN,STATUS='OLD') 
READ(4,'(/,T70,D15.1) ')LR 
READ(4,1001)D1,D2,D3,D4.TIN,EMX,EMR,EPSR,EPST,ALPX,ALPRI,ALPR 
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$ • ALPT. EMIS 
GLOSE (4) 
TIN=TIN+273 .16 

1001 FORMAT(T70,D15.1) 
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WRITE(*.*) 'Lendo arquivo de dados variaveis (' ,dvn,') .... ' 
OPEN(4,FILE=DVN,STATUS='OLD') 
READ(4,'(/,T60,I2)')NV 
READ(4,1002)MGO 
READ(4,1002)MXO 
READ(4 ,1002)YO 
READ(4,1002)UMIO 
READ(4,1002)DPART 
READ(4,1002)MCOMB 
READ(4,1002)APRM1 
GLOSE (4) 
MGO=MG0/3.6 
MXO=MX0/3.6 
MCOMB=MCOMB/3.6 

1002 FORMAT(T60,D15.1) 
WRITE(*.*) 'Lendo arquivo de propriedades físicas (' ,pfn,') .... ' 
OPEN(4,FILE=PFN,STATUS='OLD') 
READ(4,'(//,T60,I2,//,A)')NGASG,AUXIL 
DO 101 I=i,NGASG 
READ(4,1006)PMG(I),TCRG(I),VCRG(I),AG(I),BG(I),CG(I) ,DG(I),CY1(I), 

$GY2(I) 
GY1(I)=CY1(I)/100 
GY2(I)=CY2(I)/100 
AG(I)=AG(I)*0.239 
BG(I)=BG(I)*0.239 
GG(I)=CG(I)*0.239 

101 DG(I)=DG(I)*0.239 
READ(4, '(/.T60,D15.1) ')PMGAS 
READ(4,1002)PMPRO 

1003 FOill~AT (T15,F6.3,T23,F5.1,T31,F5.2,T39,F9.3,T50,F9.3,T61,F9.3,T72, 
$F9.3,T83,F6.3) 

1006 FO~L4T (T15,F6.3,T23,F5.1,T31,F6.1,T39,D10.3,T50,D10.3,T61.D10.3 
$,T72,D10.3,T83,F6.3,T91,F6.3) 
READ(4, '(//,T60,I2,//,A) ')NGASC,AUXIL 
DO 102 I=l.NGASC 
READ(4 ,1003)PMG (I) , TCRC (I) , VCRG(I) ,AC(I) • BC (I) • CC(I) ,DC (I) , CYC(I) 
CYC(I)=CYC(I)/100. 
AC(I)=AC(I)*0.239 
BC(l)=BC(I)*0.239 
CC(I)=CC(I)*0.239 

102 DC(I)=DC(I)*0.239 
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READ(4, '(/,T60,D15.1) ')KR 
READ(4,1002)CORAMB 
CLOSE(4) 
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WRITE(•.•) 'Lendo arquivo de estimativas iniciais (' ,estin, ') ..... ' 
OPEN(4,FILE=ESTIN,STATUS='OLD') 

C READ(4,'(A3)')AUXIL 
READ(4,*)CINI 
WRITE(•.•)'e tambem o plano de execucao dos passos (' ,plpss, ') ... ' 
OPEN(5,FILE=PLPSS,STATUS='OLD') 
READ(5, '(//.A3) ')AUXIL 
GOTO 900 

901 \1/RITE(•.•) 'Erro no arq. • ,estin,' ou no • ,plpss, • ..... <fim>' 
CLOSE(11) 
CLOSE(12) 
CLOSE(13) 
CLOSE(14) 
STOP 

900 READ(5,910,END=901)CIN1,CFIN1,PASS,NEL,(PS(I),I=1,NEL) 
IF(CINI.LT.CIN1. OR .CINI.GE.CFIN1) GOTD 900 
TEST1=INT((CFIN1-CINI+1D-6)/PASS)•PASS+CINI-CFIN1 
IF (ABS(TEST1) .GT.lD-6) THEN 

WRITE(*,*) 'TEST1=' ,TEST1,CFIN1-CINI,PASS,CINI,CFIN1 
WRITE(*,*)'PROBLEMAS COM O PLANO DOS PASSOS' 

CLOSE(11) 
CLOSE(12) 
CLOSE(13) 
CLOSE(14) 

STOP 
ENDIF 
CLOSE(5) 

910 FDRMAT(D9 .4, 1X ,D9. 4 ,i X ,D6. 2, 1X, 12, 10(1X ,D7. 3)) 
SM=O 
DO 91 I=l.l~EL 

91 SM=SM+PS (I) 

DO '92 I=l,!IEL 
92 PS(I)=PS(I)/SM 

CFIN=CINI+PASS 
LF=PASS 
CR2=LF 
WRITE ( * , *) 'OK ' 
READ(4,1020)XXX,(P(1,I) ,I=l,NV) 
P(1,3)=P(1,3)+CTK 
P(1,5)=P(1,5)+CTK 
P(1,7)=P(1,7)+CTK 
READ(4,1021)XXX,(P(2,I) ,I=l,NV) 



READ(4,*)TEMPOR,DTEMPOR,FLAGEV 
CLOSE(4) 
IF (FLAGEV.EQ.l)THEN 
TMP=TEMPOR 
TEMPOR=P(1,5) 
P(1,5)=TMP 
TMP=DTEMPOR 
DTEMPOR=P(2,5) 
P(2,5)=TMP 
ENDIF 
DO 1015 I=l,NV 
P(2. I)=O. 
DO 1016 J=2.NEL+1 
NPl=(J-1)*2+1 
P(NP1,I)=P(1,I) 
P(NP1+1,I)=O. 

1016 CONTINUE 
AO(I)=P(l,I) 
BO(I)=P(2,I) 

1015 CONTHWE 

CALCULOS PRELIMINARES 
I=SYSTEM('TM START /LOG >>ITERA.RES'//CHAR(O)) 

118 NP=2•NEL+2 
N=NP•NV 
AT=PI•D1••2/4. 
ATT=PI•D3 
AR=PI•D2 
AEC=PI•(D3••2-D2•*2)/4. 
DEQC=(D3-D2) 
LER=3.6/4.•(D3*•2-D2••2)/D2 
LET=3.6/4 •(D3••2-D2••2)/D3 
PC02=CYC(2) 
PH20=CYC (1) 

MEDMC=O. 
AMEDC=O. 
BMEDC=O. 
CMEDC=O. 
DMEDC=O. 
DO 20 I=l,NGASC 
MEDMC=MEDMC+CYC (I) •PMC (I) 

AMEDC=AMEDC+CYC(I)•AC(I) 
BMEDC=BMEDC+CYC(I)oBC(I) 
CMEDC=CMEDC+CYC(I)oCC(I) 
DMEDC=DMEDC+CYC(I)oDC(I) 

20 CONTINUE 
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AMEDC=AMEDC/MEDMC 
BMEDC=BMEDC/MEDMC 
CMEDC=CMEDC/MEDMC 
DMEDC=DMEDC/MEDMC 
EPTR=1/EPSR+D2/D3*(1/EPST-1) 
OPEN(ii,FILE='ITERA.RES') 

104 READ(11, '(A3/)' ,E!W=105)AUXIL 
GOTD 104 

105 BACKSPACE 11 
DPEN(13,FILE='DERIV.RES') 

106 READ(13, '(Â3/)' ,END=107)AUXIL 
GOTO 106 

107 BACKSPACE 13 
DPEN(12,FILE='VARI.RES') 

120 READ(12, '(A3/)' ,END=121)AUXIL 
GOTO 120 

121 BACKSPACE 12 
OPEN(14,FILE='TW.RES') 

112 READC14, '(A3/)' ,E!JD=113)AUXIL 
GOTO 112 

113 BACKSPACE 14 

RESOLUCAD PELO METODO NUNERICD 
IT=1 
CALL COEFPH(1D-7,1D-8,KALKJ) 
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* Impressao dos resultados ********************************* 
WRITE(11.' (F9 .4 ,5X, F9 .4 ,5X, 13. 5X) ')CHII ,CFI!l, IT 

C I=SYSTEM('TM STOP START /N /LOG »ITERA.RES'//CHAR(O)) 
IF(KFl.ilE.O)WRITE (*, ' (" RESULTADO FINAL -" ,13," iteracoes: " 

$) ') IT 
IT=1 
IF (FLAGEV.EQ.1)THEN 
OPEn(B.FILE='UMID.RES') 

108 READ(S. '(A3/) ',END=109)AUXIL 
GOTO 108 

109 BACKSPACE 8 
XXX=O. 
DO 54 J=1,l<P ,2 

WRITE(8 ,1111) LF•XXX+CI!H. P (J, 5) ,P (J+1, 5) /LF 
IF (J.LT.NP-1) XXX=XXX+PS((J+l)/2) 

54 CONTINUE 
CLOSE(S) 
ENDIF 
XXX=O. 
DO 55 J=1,NP,2 
IF (FLAGEV.EQ.1)THEN 
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V5=TEMPOR-CTK 
DV5=0. 

ELSE 
V5=P(J,5)-CTK 
DV5=P(J+1,5)/LF 

ENDIF 
WRITE(12,1020) LF•XXX+CINI,P(J,1),P(J,2),P(J,3)-CTK,P(J,4), 

$V5,P(J,6) ,P(J,7)-CTK,P(J,8) ,P(J,9),P(J,10) 
WRITE(13,1021) LF•XXX+CINI,(P(J+1,I)/LF.I=1,4),DV5, 

$(P(J+1,I)/LF,I=6,10) 
IF (J.LT.NP-1) XXX=XXX+PS((J+l)/2) 

55 CONTINUE 
1111 FORMAT(F9.4,3X,D15.7,4X,D15.7) 
1020 FORMAT(F9.4,1X,F10.7 .1X.4(F13.7 ,1X) ,F10.7 ,1X,F13.7 ,3(1X,F10. 7)) 
1021 FORMAT(F9.4,10(1X,D13.7)) 

IF (KF1.NE .O)WRITE( *. *)' <ESC> [23; 1H' 
C DEVE SER NP-1 se USO A CONDICAO DE CONTHIUIDADE NA DERIVADA 

DO 1113 1=2 ,NP 
IF(KFl.NE.O)WRITE(•. '(F9.4,2X,F15.7,2X.F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7)') 

$CINI+LF•XX(I) 
$. TWRF(I) -273. 16, TWTF(I) -273. 16, TWIF(I) -273.16, TWRI (I) -273.16 

1113 WRITE(14, '(F9.4,2X,F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7)')CINI+LF*XX 
$(I) ,TWRF(I)-273.16,TWTF(I)-273.16,TWIF(I)-273.16,TWRI(I)-273.16 

IF (FLAGEV.EQ.1)THEN 
TMP=TEMPOR 
TEMPOR=P(IJP-1,5) 
P(!JP-1.5)=TMP 
TMP=DTEMPOR 
DTEMPDR=P (!JP, 5) 
P(HP ,5)=TMP 
ENDIF 
IF (FLAGEV .. 0. A!JD .IEMPOR.!JE.O. tJJD .ABS(P(!lP-1.5)-373.16). 

$ LT.1) IHEN 
FLAGEV=1. 
KALKJ=l 

ENDIF 
IF (FLAGEV.EQ.1. AND .ABS(TEMPOR).LT.5E-3) THEN 

FLAGEV=O. 
TEMPOR=O. 
DTEMPOR=O. 
KALKJ=1 

ENDIF 
IUlHTS=9 
OPEN(IUNITS,FILE=ESTIN,STATUS='UNKNOWN') 
WRITE(IUNITS,*)CFIN 
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P(NP-1,3)=P(NP-1,3)-CTK 
P(NP-1,5)=P(NP-1,5)-CTK 
P(NP-1,7)=P(NP-1,7)-CTK 
WRITE(IUNITS,1020)CFIN,(P(NP-1,I),I=1,NV) 
WRITE(IUNITS,1021)CFIN,(P(NP,I)/LF,I=l.NV) 
WRITE(IUNITS,•)TEMPOR,DTEMPOR/LF,FLAGEV 
CLOSE(IUNITS) 
IF (CFIN.GE.LR) THEN 
CLOSE(11) 
CLOSE(12) 
CLOSE(13) 
CLOSE(14) 
STOP 
El'IDIF 
OPEN(4,FILE=ESTIN,STATUS='OLD') 
READ(4. •)CI!H 
TMP=CIN1 
OPEN(5,FILE=PLPSS,STATUS='OLD') 
READ(5, '(//,A3) ')AUXIL 
GOTO 9000 
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9010 WRITE(*,*)'Erro no arq. ',estin,' ou no ',plpss, ' ..... <fim>' 
CLOSE(11) 
CLOSE(12) 
CLOSE(13) 
CLOSE(14) 
STOP 

9000 READ (5, 910. END=9010) CI!li, CFI!Il, PASS, NEL, (PS (I) , I=l. NEL) 
IF(CINI.LT.CIN1. OR .CHII.GE.CFI!l1) GOTO 9000 
TEST1=INT((CFIN1-CIRI•1D-6)/PASS)*PASS+CINI-CFIN1 
IF (ABS(TESTl).GT.lD-6) THEN 

WRITE ( * , *) 'PROBLEMAS COM O PLANO DOS PASSOS' 
WRITE ( *.%) 'TEST1;;;:: 1 

• TEST1. CFI1J1-CINI .PASS. CINI. CFIN1 
CLOSE(11) 
CLOSE(12) 
CLOSE(13) 
CLOSE(14) 

STOP 
E!WIF 
CLOSE(5) 
IF (TMP.NE.CIN1) KALKJ=l 
SM=O 
DO 991 I=1,NEL 

991 SM=SM+PS(I) 
DO 992 I=l,NEL 

992 PS(I)=PS(I)/SM 
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CFIN=CINI+PASS 
LF=PASS 
CR2=LF 
READ(4,1020)XXX,(P(1,I),I=1,NV) 
P(1,3)=P(1,3)+CTK 
P(1,5)=P(1,5)+CTK 
P(1,7)=P(1,7)+CTK 
READ(4,1021)XXX,(P(2,I),I=1,NV) 
READ(4,*)TEMPOR,DTEMPOR,FLAGEV 
CLOSE(4) 
IF (FLAGEV .EQ .1) THEtl 
TMP=TEMPOR 
TEMPOR=P(1 ,5) 
P(l ,5)=TMP 
TMP=DTEMPOR 
DTEMPOR=P(2,5) 
P(2,5)=TMP 
EIIDIF 
DO 115 I=l,NV 
P(2,I)=O. 
DO 116 J=2,NEL+1 
NPl=(J-1)*2+1 
P(NP1 ,I)=P(1 ,I) 
P(NP1+1 ,I)=O. 

116 CONTINUE 
AO(I)=P(l ,I) 
BO(I)=P(2,I) 

115 CONTINUE 
IF(KF1.NE.O)WRITE(•.•)' <ESC>[2J' 
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C WRITE(*, ' (" CALCULO DO PROXIMD PASSO de ",F9.4," ate ",F9.4 
C $) ')CHH,CFIN 

GOTD 118 
E!lD 

************************************************************************ 

* * 
* Programa para resolucao de sistemas de equacoes diferenciais ordi- * 
* narias usando o metodo da colacao ortogonal em elementos finitos, * 
* onde as funcoes tentativa sao polinomios de Hermite. * 
* * 
* Programador: Carlos Alberto Gontarski ----- em 17/12/89 

* 
************************************************************************ 

SUBROUTINE COEFPH(T1.T2,KALKJ) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER 01EM=1,1/UMVA=10,fWMPAR=4 ,NEQM=40) 
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REAL*8 H(2,4),A(2,4),B(2,4) ,P(Nm~PAR,NUMVA),XX(NUMPAR),PS(NEM) 
$,U(4),FUN(N~VA) 

<~EAL*8 IJ(NEQM,NEQM) 
COMMON H,A,B,P 
COMMON /PARM1/NV,NP 
COMMON /PARM3/PS 
COMMON /XX/XX 
N=NV*NP 

C ********** Carga das matrizes ************************************* 
C ****** MATRIZ H ****** 

IF (KALKJ.~Q.O. AND .KKK.NE.O) GOTO 100 
H(1,1)=8.8490018D-1 
H(1,3)=1.1509982D-1 
H(2,1)=H(1,3) 
H(2,3)=H(1,1) 
H(1,2)=1.31445856D-1 
H(1,4)=-0.35220811D-1 
H(2,2)=-H(l ,4) 
H(2,4)=-H(l ,2) 

C ****** MATRIZ A ****** 
A(1, 1)=- .1D+1 
A(1,3)= .1D+1 
A(2,1)=-.1D+1 
A(2,3)=.1D+1 
A(1,2)=2.88675136D-1 
A(1 ,4)=-A(1.2) 
A(2,2)=-A(1,2) 
A(2.4)=A(1,2) 

C *****" MATRIZ B ****** 
B(1,1)=-.346410162D+1 
B(1.3)=-B(1,1) 
B(2,1)=-B(1,1) 
B(2,3)=B(1,1) 
B(1,2)=-.273205081D+1 
B(1,4)=-7.3205081D-1 
B(2,2)=-B(1,4) 
B(2,4)=-B(1,2) 

C ****** MATRIZ U ******* 
U(1)=0.D+O 
U(2)=2.113248654D-1 
U(3)=7.886751346D-1 
U(4)=.1D+1 

C ********** Calculo da matriz X ************************************* 
XX (1) =O. D+O 
XX(NP)=.1D+1 
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XX (2) =U (2) *PS (1) 

XX(3)=U(3)•PS(1) 
DO 101 I=4,NP-1 
Il=INT(I/2) 
I2=INT((I+I1-1)/I1) 
13=5-12 
XX(I)=XX(I-2)+PS(l1)•U(I2)+PS(I1-1)•U(I3) 

101 CONTINUE 
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C ********** Calculo da inversa do Jacobiano ************************** 
NITMX=20 

100 IF (KKK.EQ.O. OR .KALKJ.EQ.1) CALL JACOIN(IJ) 
KKK=1 
KALKJ=O 

C ********** Resolucao do sistema de equacoes por BROYDEN ************* 
C write(*.*) 'Resolucao do sistema nao linear .... ' 

CALL BROYDE(T1, T2, IJ, IERPAR.NITMX) 
C ANALISE DE RESULTADO E CORRECAO DO TAM. DOS ELBI,ENTOS 

IF (IERPAR.EQ.O) RETURN 
IF (IERPAR.EQ.1) THEN 

IERPAR=O 
tliTMX=20 
KKK=O 
GOTO 100 

EtiDIF 
END 

c------------------------------------------------------------------
SUBRDUTHlE OUTPUT (SMF) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NEM=1 ,NUMVA=10.lWMPAR=4) 
INTEGER I. IT. J 

C in~eger*4 code.sc 
COMMO!I H(2,4) ,A(2, ,5(2,4) .P(lWMPAR.lJUMVA) 
COl~MOll /PARMl/liV ,lJP 

COMMDN /PARM3/PS OJEM) 
COW~DN /L/CLF.CINI 
COMMO!l /NITER/ITT ,KF1 

C IF(NP.GT.12) KF2=1 
C call get_key(sc,code) 
C if (code.eq.O)goto 100 
C IF (CHAR(SC).EQ.'C')THEN 
C KF1=1 
C ELSE IF (CHAR(SC) .EQ. 'S')THEN 
C KF3=0 
C KF1=0 
C ELSE IF (CHAR(SC) .EQ. 'D')THEN 



---~----
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C KF1=2 
C WRITE(*,*)' <ESC>[2J' 
C ELSE 
C IF (CHAR(SC).EQ. 'V')THEN 
C KF2=1 
C WRITE(•.•)' <ESC>[2J' 
C ENDIF 
C IF (CHAR(SC).EQ.'T')KF2=0 
C ENDIF 
C IF (CHAR(SC).EQ.'P')THEN 
C finalizacao do ambiente grafico e da biblioteca grafica 
C call kill_graph_lib 
C close(11) 
C close(12) 
C close(13) 
C close(14) 
C STOP 
C ENDIF 

KF3=1 
kf1=1 

100 IF (KF3.EQ.O)THEN 
WRITE(•,'('' <ESC>[2J<ESC>[12;1H<ESC>[7m Simulacao em andamento 

$-- Carlos<ESC>[Om' ')') 
KF3=1 

endif 
IF(KF1.EQ.1)THEN 
WRITE( *, ' ('' <ESC> [1; 1H<ESC> [31 ;47m __ z: ('', I2, '' )_. ____ V1/V6 ___ ' ', 

$' ' ___ V2/V7 ________ _v3/V8 _________ S=<ESC> [32 ;41m' ',D9. 3, '' ____ ' '\)' 
$)ITT,SMF 

XXX=O. 
DO 54 J=1 ,l<P,2 
write(,.,,'*) 
ViRITE( *, 1111) CLF•XXX+Cilli ,P(J, 1) ,P (j ,2) ,P(J. ,P(J ,4) ,P(J ,5) 
IF (KF2 .liE. 1) THEN 

WRITE(• ,1112) P0+1,1) .P(J+1.2) ,P(J+1,3) ,P(J+1,4) ,P(J+1,5) 
WRITE(•,1113) P(J,6),P(J,7),P(J,8) ,P(J,9),P(J,10) 
WRITE( * ,1114) P (J+ 1, 6) , P (J+l, 7) , P (J+1, 8) ,P (J+l, 9) ,P(J+1 ,10) 

ELSE 
WRITE(•,1114) P(J,6),P(J,7),P(J,8),P(J,9),P(J,10) 

ENDIF 
IF (J.LT.NP-1) XXX=XXX+PS((J+l)/2) 

54 CONTINUE 
1111 FDRMAT(' <ESC>[30;45m' ,F8.3,5(1X,F13.7)) 
1112 FORMAT(' <ESC>[31;40mDerivada',5(1X,F13.7)) 
1113 FORMAT(' <ESC>[35m ',5(1X,F13.7)) 
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1114 FORMAT(' <ESC>[32;40m 
ENDIF 

IF (KF1.EQ.2)THEN 
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',4(1X,F13.7),1X,F12.6\) 

WRITE(•, '('' <ESC>[10;1H<ESC>[31;47m __ Z:('' ,F9.4, '' A '' ,F9.4, 
$'') __ , ',12,'' ITERACOES _________________ =<ESC>[32;41m'' ,D9.3, 
$''-----''\) ')CINI,CINI+CLF,ITT,SMF 

ENDIF 
END 

c------------------------------------------------------------------
suBROUTINE BRDYDE(T1,T2,IJ,IERPAR.~ITMX) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NEQM=40,NITMXD=30,NUMPAR=4.NUMVA=10) 
INTEGER I,N,IT.BN,J 
REAL*8 X,F,S,R,Q 
REAL*8 IJ 
REAL*8 LF 
DIMENSION X(NEQM) ,IJ(UEQM,NEQM),F(NEQM),S(NEQM,NITMXD) ,R(NEQM, 

$NITMXD) ,Q(NEQM),SD(NITMXD) 
COMMON H(2,4) ,A(2,4) ,B(2,4) ,P(IIUMPAR,NUMVA) 
COMMON /PARM1/NV,NP 
COMMO!I /TABS2/F 
COMMON /NITER/ITT,KF1 
N=NV•NP 
ZER0=1. D-8 

C ********** Primeiro calculo da funcao ******************************* 
CALL ATX(X) 
SMF=O. 
CALL OUTPUT(SMF) 
CALL FU!lCAO(F) 

******"* CALCULO DE S INICIAL 
DO 700 I=1,N 
S(I,l)=O. 
DO 801 K=1,N 

801 S(I,l)=S(I,i)-(IJ(I.K))of(K) 
700 CONTINUE 

IT=1 

******** CALCULO DO NOVO X(i) 
880 DO 900 I=l,N 
900 X(I)=X(I)+S(I,IT) 

CALL ATP(X) 

*************** 

*************** 

C WRITE(o,o)'****************ITERACAD :' ,IT,'*************' 
CALL FUNCAO(F) 

******** CRITERIO DE PARADA ************ 
BN=O 
smf=O. 
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DO 1080 I=1,N 
SMF=SMF+ABS(F(I)) 
IF (BN.EQ.l) GOTO 1080 
IF (ABS(F(I)).GT.T1) BN=1 
IF (ABS(X(I)).LT.ZERO) THEN 

IF (ABS(S(I,IT)) .GT.T2) BN=1 
X(I)=O. 
GDTO 1080 

ENDIF 
IF (ABS(S(I,IT)/X(I)) .GT.T2) BN=l, 

1080 CONTINUE 
CALL OUTPUT(SMF) 
IF (Bli.EQ.O) GOTO 1750 

********* CALCULO ITERATIVO DE Q ************** 
DO 1180 I=l ,N 
Q(I)=O.D+O 
DO 800 K=l,N 

800 Q(I)=Q(I)+(IJ(I,K))•F(K) 
1180 CONTINUE 

IF (IT.EQ.1) GOTO 1300 
DO 1260 J=1, IT-1 
S2=0.D+O 
DO 1660 K=l.N 

1660 S2=S2+S(K,J)•Q(K) 
DO 1720 I=l,N 

1720 Q(I)=Q(I)+(S(I,J)-R(I,J))*S2/SD(J) 
1260 CONTINUE 
******~** CALCULO MATRIZ R ************** 
1300 DO 1320 I=l,N 
1320 R(I.IT)=Q(I)+S(I.IT) 

J=IT 
SD(J)=O.D+O 
DO 1400 K=i,N 

1400 SD(J)=SD(J)+S(K,J)•R(K,J) 
S2=0.D+O 
DO 1661 K=i,N 

1661 S2=S2+S(K,J)•Q(K) 
DO 1721 1=1,11 

1721 Q(I)=Q(I)+(S(I,J)-R(I,J))*S2/SD(J) 
IF (IT.EQ.NITMXD) GOTO 10000 
IF (IT.GT.NITMX. AND .SMF.GT.1) GOTO 10000 
IT=IT+l 
ITT=ITT+1 

********* CALCULO NOVO S ************** 
DO 1460 I=l.N 
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1460 S(I.IT)=-Q(I) 
GOTO 880 

1750 IF(KFi.NE.O)WRITE(•.*)'<ESC>[Om 
RETURN 

10000 IF(KF1.NE.1)WRITE (•.1000i)NITMX 

IMPRESSAO' 

10001 FORMAI (lX.'NAO CONVERGIU EM ',13,' ITERACOES') 
IERPAR=1 
END 
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c------------------------------------------------------------------
SUBROUTINE ATX(X) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NUMVA=10,NUMPAR=4,NEQM=40) 
REAL*B X(NEQM) 
COW~ON H(2,4),A(2,4),B(2,4) ,P(NUMPAR,Nill~VA) 
COMMON /PARM1/NV ,liP 

K=1 
DO 2110 I=1,NV 
DO 2110 J=1,NP 
X(K)=P(J ,I) 
K=K+l 

2110 CONTINUE 
RETURN 
END 

c----- ------------------------------------------------------------
SUBRDUTINE ATP(X) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NUMVA=10 ,Nill•lPAR=4 .NEQM=40) 
REAL*8 X (llEQM) 
COMNOil H(2,4) ,A(2,4) ,B(2,4) ,P(NU!'fi.PAR,NUMVA) 
CDl>~•!DN /PARM1/NV ,NP 
K=l 
DO 2120 I= i ,NV 

DO 2120 J=l,NP 
P(J ,I)=X(K) 
K=K+1 

2120 CD!JTINUE 
RETURN 
END 

c------------------------------------------------------------------
suBRDUTINE FUNCAO(F) 
implicit double precision (a-h.o-z) 
PARAMETER (NUMVA=10,NUMPAR=4,NEQM=40) 
REAL*B F(NEQM),CCO(NUMVA),CCl(N~A),FUN(Nill~A) 
COMMDN /PARM1/NV,NP 
COMMDN /CJAC/JJl,JKJ 
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JJ1=NV+1 
JKJ=l 
CALL CONDXO(CCO) 
DO 2200 I=O,NV-1 

2200 F(I•NP+l)=CCO(I+i) 
DO 2000 J=2,NP-1 
CALL SISEQ(FUN,J) 
DO 2100 I=O,NV-1 

2100 F(I•NP+J)=FUN(I+1) 
2000 CONTINUE 

CALL CONDX1(CC1) 
DO 2300 1=1 ,NV 

2300 F(I•NP)=CCl(I) 
RETURN 
END 
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c------------------------------------------------------------------
REAL•8 FUNCTION Y(ORD,VAR,JJ) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
REAL•8 HH(4) 
INTEGER HM,AN,VAR,ORD 
PARAMETER (NEM=1,NUMVA=10,NUMPAR=4,NEQM=40) 
COMMDN H(2,4) ,A(2,4) ,B(2,4) ,P{NUMPAR,NUMVA) 
COM.MON /PARM1/NV,!IP 
COMMO!I /PARM3/PS(NEM) 
COMMON /TABS/UU, IEL 
COMMDN /CJAC/JJl,JKJ 
IF (JJ.EQ.O) GOTO 400 
IF (JJ.EQ.1) GDTO 200 
IF (JJ.EQ.NP) GDTO 300 
J=JJ-1 
HM=(3+(-1)**J)/2 
AN=J-HM 
Y=O.D+O 
DO 900 K=1,4 
IF (K.EQ.2. OR .K.EQ.4) THEN 

H24=PS(JJ/2) 
ELSE 
H24=.1D+1 

ENDIF 
IF (ORD-1) 100,110,120 

100 Y=Y+P(K+AN,VAR)•H(HM,K)•H24 
GOTO 900 

110 Y=Y+P(K+AN,VAR)•A(HM,K)•H24 
GOTO 900 

120 Y=Y+P(K+AN,VAR)•B(HM,K)•H24 
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900 CONTINUE 
Y=Y/PS(JJ/2)**(0RD) 
RETURN 

200 IF (ORD-1) 210,220,230 
210 Y=P(l,VAR) 

GOTO 910 
220 Y=P(2,VAR)•PS(1) 

GOTO 910 
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230 Y=-6.*P(1,VAR)-4.*PS(1)*P(2,VAR)+6.*P(3,VAR)-2.*PS(1)*P(4,VAR) 
910 CONTH~UE 

Y=Y/PS(1)**(DRD) 
RETURN 

300 K=(NP-2)/2 
IF (ORD-1) 310,320,330 

310 Y=P(NP-1,VAR) 
GOTO 920 

320 Y=P(NP,VAR)•PS(K) 
GOTO 920 

330 Y=6. *P (NP-3, VAR) +2. •"S(K) •P (IJP-2, VAR) -6. •P (NP-1, VAR) +4. •PS (K) 
$•P(NP,VAR) 

920 CONTINUE 
Y=Y/PS(K)**(DRD) 
RETURN 

400 IF (DRD-1) 410,420,430 
410 HH(1)=(1.-UU)**2*(1.+2.*UU) 

HH(2)=UU•(1.-WJ)••2•PS(IEL) 
HH(3)=UU••2•(3.-2.*UU) 
HH(4)=UU••2•(~~-1.)•PS(IEL) 

GOTO 930 
420 HH(1)=6.•WJ••2-6.•WJ 

HH(2)=(3.*l~**2-4.•~J+1.)•PS(IEL) 

HH(3)=-HH(1) 
HH(4)=(3.*D~**2-2.•UU)•PS(IEL) 

GOTO 930 
430 HH(1)=12.•UU-6. 

HH(2)=(6.•UU-4.)•PS(IEL) 
HH(3)=-HH(1) 
HH(4)=(6.•UU-2.)•PS(IEL) 

930 Y=O. 
DO 935 1=1,4 
AN=2* (IEL-1) 
Y=Y+P(AN+I,VAR)•HH(I) 

935 CONTINUE 
Y=Y/PS(IEL)**(ORD) 
RETURN 
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END 

c------------------------------------------------------------------
SUBRDUTINE INVERSA(A,X,N) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NEQM=40) 
REAL*8 A(NEQM,NEQM) 
REAL•8 X (NEQM) 
INTEGER PVT(NEQM) 
DO 30 I=l,N 
PVT(I)=I 

30 CONTINUE 
C DET=l 
C ---------- INVERSÃO ------

DO 10 I=l,N 
10 A(I,I)=A(I,I)+1.D+O 

DO 20 M=1,N 
A(M.M)=A(M,M)-l.D+O 
IF (M.EQ.N) GOTD 18 
INDMA=M 
DO 2 I=M+l ,N 
IF (ABS(A(INDMA,M)).GE.ABS(A(I,M))) GOTO 2 
H/DMA=I 

2 CONTH!UE 
IF (INDMA.EQ.M) GOTO 18 
ITMP=PVT(INDMA) 
PVT (INDMA) =PVT (M) 
PVT (M) = ITifi.P 

TMP=X (Il/DMA) 
X (INDMA) =X (M) 
X(M)=TMP 
A (INDMA, INDMA) =A (INDMA, Il/DM.I<.) -1. D+O 
DO 15 I=l,ll 
TMP=A (IliDMA ,1) 

A (I!IDMA, I)=A (M. I) 

A(M,I)=TMP 
15 CONTINUE 

A(INDMA, INDMA)=A(INDMA, INDMA)+l. 
18 A(M,M)=A(M,M)+l.D+O 

P=A(M,M)-1.D+O 
WRITE (•.'('' <ESC>[1AP='' ,I3,2X,I3,2X,D11.5)')M,PVT(M),P 
IF (P.EQ.O) GDTO 100 
DET=DET*P 
DO 31 J=l,N 

31 A(M,J)=A(M,J)/P 
X(M)=X(M)/P 
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DO 21 I=1 ,N 
IF (I.EQ.M) GOTO 21 
D=A(I,M) 
X(I)=X(I)-D•X(M) 
DO 40 J=l,N 
A(I,J)=A(I,J)-D•A(M,J) 

40 CONTINUE 
21 CONTINUE 
20 CONTINUE 

DO 70 M=1.N 
A(M,M)=A(M;M)-1.D+O 
DO 70 1=1 ,N 

IF (ABS(A(M,I)) .LT.iE-7) A(M.I)=O.D+O 
70 CONTINUE 

DO 80 I=1,N 
60 IF(PVT(I).EQ.I) GOTO 80 

DO 50 J=l,N 
TMP=A(J.I) 
A(J,I)=A(J,PVT(I)) 
A(J .PVT(I))=TMP 

50 CONTINUE 
ITMP=PVT(I) 
PVT(I)=PVT(ITr~) 

PVT(ITMP)=ITMP 
GOTO 60 

80 CONTINUE 
C WRITE(• .•) 'DETERMINANTE= ',DET 

RETUR!I 
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100 WRITE(•,'(" IMPDSSIVEL RESOLVER, ELEMENTO A(".I2.",",I2,") CO 
&M VALOR ZERO .... '') ')M,M 

STOP 
E!W 

c-----------------------------------------------------------
suBRourn>~E JACO IN (H) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
PARAMETER (NEM=1.NUMVA=10,NUMPAR=4,NEQM=40) 
REAL•8 SOMO(NEQM),CCO(NUMVA) ,CC1(NUMVA),FUN(NUMVA).P(NUMPAR,NUMVA) 
REAL•8 H(NEQM,NEQM) 
CO~WON HH(2,4),A(2.4) ,B(2,4),P 
COMMON /PARM1/NV,NP 
COMMDN /CJAC/JJl,J 
NEQ=NV•NP 
DO 6 JH=l.NEQ 

SOMO(JH)=O.D+O 
DO 6 IH=l,NEQ 
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6 H(IH,JH)=O.D+O 
write (•.•)' 
DO 2 JJ1=1,NV 
DO 2 JJ2=1,NP 

JJ=(JJ1-1)•NP+JJ2 

... Calculo do jacobiano.' 

IF(ABS(P(JJ2,JJ1)) .LE.1.AND.ABS(P(JJ2,JJ1)).GT.(0.1)) 
$HNI=1.D-4 

IF(ABS(P(JJ2,JJ1)) .LE.(O.l))HNI=l.D-5 
IF(ABS(P(JJ2,JJ1)) .GT.1)HNI=1.D-3 
SINAL=-1.D+O 

C PARTICULARIZADO PARA O CASO DE C. L 1' ESPECIE EM x=O 
IF (JJ2.LE.1) THEN 
DO 23 J=1,2 

P(JJ2,JJ1)=P(JJ2,JJ1)+HNI•SINAL 
CALL CONDXO(CCO) 
DO 2200 I=O,NV-1 

SOMO(I•NP+1)=SOMO(I•NP+1)+SINAL•CCO(I+1) 
2200 CONTINUE 

P(JJ2,JJ1)=P(JJ2,JJ1)-HNI*SINAL 
SINAL=-1.D+O•SINAL 

23 CONTINUE 
GOTO 2400 

ENDIF 
IF (JJ2.GE.NP-1 .OR. JJ2.LE.2) THEN 
DO 13 J=1.2 

P (JJ2, JJ1) =P (JJ2, J J1) +H!ll•SHlAL 
CALL COlWXl (CC1) 
DO 2300 I=l,NV 

SOMO(I•NP)=SOMO(I•NP)+SINAL•CCl(I) 
2300 CONTINUE 

P(JJ2,JJ1)=P(JJ2,JJ1)-HNI•SINAL 
SiliAL=-1. •SillAL 

13 cmnnmE 
ENDIF 

2400 J2=3 
IF (JJ2.LE.2) THEN 
J1=2 
J2=1 
E!WIF 
IF (JJ2.GE.NP-1) J2=1 
IF (JJ2.GT.2) J1=INT((JJ2-1)/2)•2 
DO 2000 JH=J1,J1+J2 

DD3J=1,2 
P(JJ2,JJ1)=P(JJ2,JJ1)+HNI•SINAL 

CALL SISEQ(FUN,JH) 
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4 

P(JJ2,JJ1)=P(JJ2,JJ1)-HNI•SINAL 
DO 4 K=i,NV 
KK=(K-i)•NP+JH 

SOMO(KK)=SOMO(KK)+SINAL*FUN(K) 
CONTINUE 

SINAL=-1.D+O*SINAL 
3 CONTINUE 

2000 CONTINUE 
DO 5 K=l,NEQ 
H(K,JJ)=SOMO(K)/2./HNI 

if (abs(h(k,jj)).lt.ld-10) h(k,jj)=O.D+O 
SOMO(K)=O.D+O 

5 CONTINUE 
write(*,*)'<ESC>[1Acoluna: ',jj,' 

2 CONTINUE 
write(*,*)' 
CALL INVERSA(H,SOMO,NEQ) 
RETURN 
END 
SUBRDUTINE REDPS 
WRITE(*,*) 'REDUZIR O PASSO' 
CLDSE(11) 
CLOSE(12) 
CLOSE(13) 
CLOSE(14) 
STOP 
END 
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... invertendo ... ' 

c-------------------------------------------------------------------
SUBROUTINE PROPFIS(TEMPX,CONV,MGO,MXO,YO,NGASG,TEMPG,TWR,MEDMOL, 

$PRE,NGASC,TEMPC,TWT,MEDMC,UMIO,UMI,AUX1,TORG, 
$ROUS,OPX,DHR,VISG,VISGP,KG,ROGA,CPG,VISC,VISCP 
$.KC.ROC,CPC) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
REAL*8 MEDMDL,MEDMC,KG,KC,MGO,MXO 
REAL•8 CY1(27),CY2(27) 
REAL*8 TCRG(27) ,VCRG(27) ,PMG(27),CYG(27),AMED,BMED,CMED,DMED 
REAL*8 TCRC(4) ,VCRC(4),PMC(4),CYC(4),AMEDC,B~~DC,CMEDC,DMEDC 
COMMON /DCP/BMED,CMED,DI~D 
CO!~DN /DCPGAS/AG(27) ,BG(27),CG(27) ,DG(27),AC(4),BC(4) ,CC(4),DC(4) 
CO~lON /PROPG/TCRG,VCRG,PMG,CY1,CY2 
COMMON /PROPC/TCRC,VCRC,PMC,CYC,M4EDC,Bl~C.C~C.DMEDC 
COMMON /CJAC/JJl,JKJ 
COMMON /NMDL/YNGO,YNPF,YNAEV,FL 
COMMON /PM/PMGAS,PMPRD 
IF(JJ1.EQ.8.0R.~MOL.EQ.O.OR.JKJ.EQ.l.OR.FL.EQ.l)THEN 
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TORG=YO•(l.-CONV)/(1.-YO•CONV) 
ROXIS=(2.29•(1.-Y0)+0.8•YO) 
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C Considerando que a umidade aumenta a massa da partícula mas 
C nao altera o volume da particula ... 

ROXIS=ROXIS/(1.-UMIO) 
MEDMOL=O. 
AMED=O. 
BMED=O. 
CMED=O. 
DMED=O. 
YNGO=~lGO/PMGAS 

if (fl.NE.1) then 
ynaev=O 

else 
YNAEV=(UMIO•MXO-UMI•RDXIS/(1.-illi.I)•AUXl)/18. 

endif 
YNPF=MXO* (1. -illHO) •YO•CDNV /PMPRO 
DO 10 I=l,NGASG 
IF (I . EQ. 1) THEN 

CYG (I)= (CY1 (I) *YlWO+ YtiAEV+CY2 (I) •YNPF) / (YIIGO+ YNAEV+ YNPF) 
ELSE 

CYG(I)=(CY1(I)•YNGO+CY2(I)•YNPF)/(YNGO+YNAEV+YNPF) 
ENDIF 
MEDMOL=MEDMOL+CYG(I)•PMG(I) 
AMED=AMED+CYG(I) •AG(I) 
BMED=BMED+CYG (I) •BG (I) 

CMED=CMED+CYG (I) •CG (I) 

DMED=DMED+CYG(I) •DG (I) 

10 CONTINUE 
AMED=AMED/MEDMOL 
BNED=Bl,'ED/MEDMOL 
CMED=CMED/HEDMOL 
DMED=DMED/MEDMOL 
ENDIF 
CPX=0.172+(0.1206+0.8179•TORG)•0.001*TEMPX 
IF (TEMPX.GT.723.16) THEN 

DHR=180. 
ELSE 

DHR=127. 
ENDIF 
IF(JJ1.EQ.3.0R.JJ1.EQ.7.0R.JJ1.EQ.6.0R.JJ1.EQ.8.0R. 

$ROGA.EQ.O.OR.JKJ.EQ.1) THEN 
CALL PROPGAS(NGASG,TEMPG,TWR,TCRG,VCRG,PMG,CYG,MEDMOL,PRE,AMED, 
$BMED,CMED,D~~D.VISG,VISGP,KG,ROGA,CPG,AG,BG,CG,DG) 

EllDIF 
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IF(JJ1.EQ.7.0R.JJ1.EQ.6.0R.JJ1.EQ.8.0R. 
$ROC.EQ.O.OR.JKJ.EQ.1) THEN 
P2=1.1 
CALL PRDPGAS(NGASC,TEMPC,TWT,TCRC,VCRC,PMC,CYC,MEDMC,P2,ft~EDC, 

$BMEDC,CMEDC,DMEDC,VISC,VISCP,KC,ROC,CPC,AC,BC,CC.DC) 
IF (TEMPC.GE.773) THEN 

FATCP=1.06964-(3.928D-4)•TEMPC+(5.84357D-7)•TEMPC••2 
$ -1.20233D-10•TEMPC••3-1.41947D-13*TEMPC**4+5.90108D-17*TEMPC••5 

ELSE 
FATCP=1 

ENDIF 
CPC=CPC•FATCP 
ENDIF 
RETURN 
END 

c-------------------------------------------------------------------
SUBROUTINE PROPGAS(NG,TEMP,TW,TCRIT,VCRIT.PM,CY,MEDMDL,PRE,AMED, 

$BMED,CMED,DMED, VISG,VISGP,KG,ROG,CPG,AG.BG.CG,DG) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
REAL•8 TCRIT(27) ,CY(27) ,VCRIT(27) ,AG(27),BG(27),CG(27) ,DG(27) 
REAL•8 KCI ,KCM, KG, MEDMOL ,MIC ,MIW, MU ,M\'/,PM (27) 
FIG=O. 
PSC=O. 
FHI=O. 
RDG=O. 
KCM=O. 
PKC=O. 
DO 10 I=1,!1G 
TRG=TEMP/TCRIT(I) 
TRVI=TW /TCRIT (I) 
if (trg.gt.40. or . trg.lt.O) write(*~*) 'trg='.trg.i.temp,ng 
!·fl.l= ( 1. 9*TRG) **(O. 9•0. 4343•LOG (1. 9•TRG)) 
M\'1= ( 1. 9•TRW) H (o. 9•0. 4343•LDG(1. 9•TRW)) 
MIC=33.3D-6•SQRT(PM(I)*TCRIT(I))/VCRIT(I)**(2./3.)•(1.058•TRG** 

$0.645-0.261/MU) 
MIW=33.3D-6•SQRT(PM(I)*TCRIT(I))/VCRIT(I)**(2./3.)*(1.058•TRW•• 

$0.645-0. 261/M'I/) 
FIG=FIG+CY(I)•SQRT(PM(I))•MIC 
FIW=FI\II+CY (I) *SQRT (PM (1)) •MIW 
PSC=PSC+CY(I)•SQRT(PM(I)) 
CPG=(AG(I)+BG(I)•TEMP+CG(I)•TEMP••2+DG(I)•TEMP••3)/PM(I) 
KCI=MIC•(CPG+2.48/PM(I)} 
KCM=KCM+CY(I)*KCI•PM(I)••(1./3.) 
PKC=PKC+CY(I)*PM(I)••(l./3.) 

10 CONTINUE 
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VISG:FIG/PSC 
VISGP=FI\11/PSC 
KG:KCM/PKC 
RQG:MEDMOL•PRE/82.05/TEMP 
CPG=AMED+BMED•TEMP+CMED•TEMP••2+DMED•TEMP**3 
RETURN 
END 

************************************************************************ 

* * 
* MODELO IMPLEMENTADO PARA SIMULACAO DO' PROCESSO PLASOL - aq. p/ comb. * 
* 
* 
* 

Sistema de 12 eq. diferenciais 
* 
* 
• 

************************************************************************ 

* 
* 

Relacao das variaveis: 

* Variavel independente XX() uuo = comprimento do reator 

* 
* Variaveis dependentes 
* Numero : 01 = porosidade do leito == PORL 

* 02 = velocidade do gas de arraste -- VELG 

* 03 = temperatura do gas de arraste -- TEMPG 

* 04 = velocidade das partículas de xisto -- VELX 

* 05 = temperatura das partículas de xisto -- TEMPX 

• 06 = pressao no reator -- PRE 
* 07 = temperatura do gas de combustao -- TEMPC 

• 08 : conversao em produtos -- CONV 
# 09 = concentracao de querogenio -- CONCQ 

* 10 = concentracao de betume -- CDl'iCB 

* 
* 
* 
* 
* 
* 
• 
* 
* 
* 
* 
* 
* 
* 
* 

************************************************************************ 
SUBRDUTHJE SISZ::Q (FU!l, J) 

implicit double precision (a-h.o-z) 
PARAMETER (lWMPAR=4) 
REAL*8 FUN(10) 
REAL*8 K1.K2.KC,KG,KR.LF,LR.MCO~ffi.MEDMOL.MGO,MXO.MEDMC 
REAL*8 TWRF(NUV~AR).TWTF(~!PAR) .TWIF(Nill~PAR),TWRI(NUMPAR) 

REAL*8 INV(2,2),LER.LET.L~R.XX(NUMPAR) 
COf~~DN /TSISEQ/AEC,AT.ATT,AR.D1,D2.D3,D4. 

&DEQC,DPART,EMR,EMX,B~IS,EPSR,EPST,ALPRI,ALPR,ALPT,ALPX. 

&CORAMB,KR,PC02,PH20,LER,LET, 
&LF.LR,MCOMB,MEDMC,MXO,NGASG,NGASC,TIN.YO.MGO 

COMMON /DCP/BVED,CMED,DMED 
CDMMON /CONST/PI,GRAV,SIGMA,RGAS 
COMMDN /CJAC/JJl,JKJ 
COMMON /RTW/TWRF, TWTF, TWIF, TWRI 
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CO!>IMOll 

COMMDll 
COMMON 
COMMDN 
COMMDN 

/EVAP/TEMPDR,DTEMPOR,FLAGEV,UMIO 
/NMDL/YNGO,YNPF,YNAEV,FL2 
/XX/XX 
/L/CR2,CINI 
/PM/PMGAS,PMPRO 

CDM~DN /PARAME/FRX.APRM2,APRM3,APRM4,APRM5 
COMPR=CINI +XX (J) •CR2 
IF (COMPR.LT.D2) COMPR=D2 
FL2=FLAGEV 
PORL=Y(0,1,J) 
VELG=Y(0,2,J) 
TEMPG=Y(0,3,J) 
VELX=Y(0,4,J) 
PRE=Y(0,6,J) 
TEMPC=Y(0.7,J) 
CO!iV=Y(0,8,J) 
CONCQ=Y(0,9,J) 
CONCB=Y(O,lO,J) 
V1=Y(1,1,J)/LF 
V2=Y(1,2,J)/LF 
V3=Y(1,3,J)/LF 
V4=Y(1,4,J)/LF 
V6=Y(1,6,J)/LF 
V7=Y(1, 7 ,J)/LF 
V8=Y(1,8,J)/LF 
V9=Y(1,9,J)/LF 
VlO=Y(l,lO,J)/LF 
IF (FLAGEV.EQ.l)THEN 

UMI=Y(0,5,J) 
IF (UMI.LT. -1D-4) CALL REDPS 
V11=Y (1, 5, J) /LF 
TEMPX=TEMPOR 
V5=0. 

ELSE 
UMI=TEMPOR 
Vll=O. 
TEMPX=Y(0,5,J) 
IF(UMI.NE.O.AND.TEMPX.GT.374.16) CALL REDPS 
V5=Y(1,5,J)/LF 

ENDIF 
IF (TWR.eq.O) TWR=0.84•TEMPC 
IF (TWT.eq.O) TWT=0.90•TEMPC 
IF (TWI.eq.O) TWI=TIN+70. 
AUX1=VELX•(1.-PORL)•AT 
CALL PROPFIS(TEMPX,CONV,MGO,MXO,YO,NGASG,TEMPG,TWR,MEDMOL,PRE, 
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$NGASC,TEMPC,TWT,MEDMC,UMIO,UMI,AUX1,TORG, 
$ROXISO,CPX,DHR,VISG,VISGP,KG,ROGA,CPG,VISC,VISCP 
$,KC,ROC,CPC) 
ROXIS=ROXISO•(l.-UMIO)*(l.-YO•CONV)/(1.-UMI) 
IF (FLAGEV.EQ.l)THEN 
DRXDZ=ROXIS0•(1.-UMI0)/(1-UMI)**2•V11 
ELSE 
DRXDZ=-ROXIS0*(1.-UMIO)•YO•V8 
ENDIF 
DCPXDZ=((0.1206+0.8179•TORG)•0.001*V5+0.8179D-3•TEMPX*YO•(Y0-1) 

&/(1-YO•CONV)••2•V8)•(1.-ut"I)+V11•(1.-CPX) 
C CPXseco===> CPXumido 

CPX=CPX•(l.-UMI)+UMI 
DCPDT=BMED+CMED•TEMPG+DMED•TEMPG••2 
DMX=ROXIS•(1.-PORL)•V4-ROXIS•VELX•V1+VELX*(1.-

&PORL)*DRXDZ 
DMln~I=(ROXIS*(1.-PORL)•VELX•V11+UMI•DMX) 

Dl>!ORG=- YO•MXO* ( 1. -UMIO) / AT•V8 
DRGDZ=1./RGAS/TEMPG•(PRE•((YNGO•PMGAS+YNPF•PMPRO+YNAEV•18.)•AT 
$•(DMORG/P~WRO+DMln~I/18.)-(YNGO+YNPF+YNAEV)•AT•(DMORG+D~WMI))/ 

$(YNGO+YNPF+YNAEV)••2 
·-$+MEDMDL•V6-

$PRE•MEDMOL/TEMPG•V3) 
DMG=ROGA•VELG•V1+ROGA•PORL*V2+VELG•PORL•DRGDZ 
FUN(1)=DMX-DMORG-DMUMI 
FUN(2)=DMG+DMORG+DMUMI 

REG=Dl•VELG•ROGA~PORL/VISG 

IF (REG.LE.2100) THEN 
FGF=16./REG 

ELSE IF (REG.GT.100000) THEN 

ENDIF 

WRITE(•.*)'REG FORA DO INTERVALO ***' 
FGF=16./REG 

ELSE 
FGF=0.0791/REG••0.25 

FSF=2.85D-2•SQRT(GRAV•D1)/VELX 
REP=PDRL•ROGA•(VELG-VELX)•DPART/VISG 
IF (REP.GE.lOOO) THEN 

CD=0.44 
ELSE 

CD=24.•(1.+0.15*REP••0.687)/REP 
ENDIF 
BETA=3./4.•CD•ABS(VELG-VELX)•ROGA•PORL•(1.-PORL)/DPART 

&/PORL**(2.65) 
DMTG=2.*RDGA*PDRL*VELG*V2+ROGA*VELG**2*V1+ 



Apêndice 
'-'L~-'--~~-~~~-~--- -~~~-~-----~-

&PORL•VELG••2•DRGDZ 
DPORP=PORL•V6•1.013D6 
EMPG=GRAV•ROGA*PDRL 
DRAG=BETA•(VELG-VELX) 
ATWG=2./D1•ROGA•PDRL•VELG**2*FGF 
DMTX=2.*RDXIS*(1.-PORL)•VELX•V4+(1.-PORL)•VELX••2 

&•DRXDZ-ROXIS•VELX**2*Vl 
EMPX=GRAV•(1.-PORL)•RDXIS 
ATWX=2./Dl*RDXIS•{1.-PDRL)*VELX••2•FSF 

c if (jjl.eq.ll) write(•.•)'V6=' ,v6 
FUN(3)=DMTG+DPORP+EMPG+DRAG+ATWG 
FUN(4)=DMTX+V6•1.013D6-DPORP+B~X+ATWX-DRAG 

REP=REP/PORL 
BV=(l.-PORL)/PDRL 
FBV=0.308-74.625•BV 
IF (FBV.LT.O) FBV=O.OOl 
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C IF (BV.LT.(2.3D-4). DR .BV.GT.lD-2. DR .REP.LT.20. DR .REP.GT.790 
C $)WRITE(*,*)'CALCULO DE HGX NAD OBEDECE INTERVALO DE VALIDADE ' 

HGX=KG/DPART•(2.+((0.4•SQRT(REP))**1.25+(FBV•REP••0.82)**1.25)** 
$(4./5.)) 

PRG=CPG•VISG/KG 
REG=ROGA•VELG*D1/VISG 
HS=RDGA•CPG•VELG/PRG**0.6 
REC=MCOMB/AEC*DEQC/VISC 
PRC=CPC•VISC/KC 
IF (REC.GT.2100)THEN 

HCC=KC/DEQC•0.023•REC••0.8•PRC••0.4 
IF (COMPR/DEQC.LT.80)THE!I 

HCR=HCC• (D3/D2) **O. 45* ( 1. + ( (03-02) /COMPR) **Ü. 7) 
HCT=HCC•(VISC/VISCP)**0.14•(1.+((D3-D2)/COMPR)••0.7) 

ELSE 
HCR=HCC•(D3/D2)**0.45 
HCT=HCC•(VISC/VISCP)••0.14 

E!WIF 
ELSE 

HCR=KC/DEQC*1.86•(REC•PRC•DEQC/CDMPR)••(l./3.)• 
$(VISC/VISCP)**0.14 

HCT=HCR 
ENDIF 

H1=HCR•PI•D2 
AX=6.*(1-PDRL)/DPART•AT 
H6=SIGMA/((1.-ALPRI)/ALPRI/PI/D1+1./PI/Dl/FRX+(1.-ALPX)/ALPX/AX) 
H8=2.*PI•KR/LOG(D2/D1) 
HX1=1.34096 
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c 

--------------------------------
HX4=HCT•D3 
HX5=2.*8.469449D-5/HX1/LOG(D4/D3) 
HX6=1. 42•2. 39D-5 
HX7=SIGMA•EMIS 
D4M=D4/100. 
HX3=CORAMB*(HX6/4./(TWI-TIN)••(3./4.)/D4M**0.25+ 

$HX7•((TWI-TIN)•4.*TWI••3-(TWI••4-TIN**4))/(TWI-TIN)••2) 
RR=(1.-ALPR)/ALPR/AR 
RT=(l.-ALPT)/ALPT/ATT 
RRE=1./(AR+AR**2*(1./ATT+1./(ATT+AR))) 
RTE=1./(ATT+AR+AR*ATT/(AR+ATT)) 
RCE=RTE 
LMR=D3-D2 
IF(JJl.EQ .11)THE!l 

TOLQ=l.D-7 
ELSE 

TOLQ=l.D-3 
ENDIF 

BALAllCDS NAS PAREDES 
10 DQCRC=Hl• (TEMPC-TWR) 

C radiacao 
TWM= (TWR+TWT) /2. 
EPSC=EPC02(TEMPC,PCD2•LMR)+CH20(PH20,LMR)*EPH20(TEMPC,PH20,LMR) 
ALPC=EPC02(TWM,PC02•LMR)•(TEMPC/TWM)*•0.65+EPH2D(TWM,PH20,LMR) 

$ •CH20 (PH20, LMR) * (TEMPC/TI'H•i) **Ü. 45 
RC=(1.-ALPC)/ALPC/(AR+ATT) 
AJO=(TEMPC**4*EPSC/ALPC/(RC+RCE)+TWR*•4•EPSR/ALPR/(RR+RRE) 

$+TWT••4•EPST/ALPT/(RT+RTE))/(1./(RC+RCE)+1./(RT+RTE) 
$+1./(RR+RRE)) 

DQRADR=SIGMA•(TWR**4•EPSR/ALPR-AJO)/(RR+RRE) 
DQR.ADT=SIGMlt* (TVlT~~4"'EPST I ALPT- AJO) I (RT+RTE) 
DQRADC=SIGMA•(TEMPC**4*EPSC/ALPC-AJO)/(RC+RCE) 
TWR1=TVIR-(DQCRC-DQRADR)/H8 
IF (REG.GT.2300)THEN 

HSUSP=HS•O. 332* (TE!v'.PG/TWR1) **O. 11/REG**O. 5 
ELSE 

HSUSP=HS•0.0296•(2./(SQRT(TWR1/TEMPG)+1.))*1.6/REG**0.2 
ENDIF 
DQRXR=H6•(T\IIR1**4*EMR/ALPRI-TEMPX**4*EMX/ALPX) 
DQSUSP=HSUSP•PI•D1*(TWR1-TEMPG) 
FTWR=DQCRC-DQSUSP-DQRXR-DQRADR 

DQCTC=HX4*(TEMPC-TWT) 
AUX=DQCTC-DQRADT/PI-HX5*TWT**HX1 
IF (AUX.GT.O)THEN 
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C WRITE(*,*)'<ESC>[lAAUX<zero' 
TWT=1.01•TWT 
GOTO 10 

ENDIF 
TWI=(-(AUX)/HX5)**(1/HX1) 
IF (TWI.LT.TIN)THEN 

C WRITE(*,*) '<ESC>[lATwis<Tamb' 
TWT=1.01*TWT 
GOTO 10 

ENDIF 
HAMB=(CORAMB•(HX6•((TWI-TIN)/D4M)••0.25+ 

&HX7•(TWI••4-TIN••4)/(TWI-TIN))+1.53108D-4) 
DQAMB=D4•(TWI-TIN)•HAMB 
FTWT= HX5* (TWT**HX1-T11/I ••HX1) -DQAMB 

IF (ABS(FTWR) .LT.TOLQ. AND .ABS(FTWT).LT.TOLQ) GOTO 20 
DALPCT = (-TEMPC**D.65•EPC02(T~~.PC02*LMR)*1.15/TWM**1.65 -1.45 

$•EPH20(TWM,PH20,LMR)•CH20(PH20,LMR)•TEMPC**D.45/TWM**(1.45))/2. 
DAJOR=(EPSR/ALPR*4.•TWR••3/(RR+RRE)-EPSC*TEMPC**4/(RC+RCE) 

$/ALPC••2•DALPCT)/(1./(RC+RCE)+1./(RT+RTE) 
$+ 1. I (RR+RRE)) 
DAJOT=(EPST/ALPT•4.•TWT••3/(RT+RTE)-EPSC•TEMPC••4/(RC+RCE) 

$/ALPC••2•DALPCT)/(1./(RC+RCE)+1./(RT+RTE) 
$+1./ (RR+RRE)) 

DDQRRR = SIGMA/(RR+RRE)•(EPSR/ALPR•4.•TWR••3-DAJOR) 
DDQRRT = -SIGMA•DAJOT/(RR+RRE) 
DDQRTT = SIGMA/(RT+RTE)•(4.•TWT••3•EPST/ALPT-DAJOT) 
DDQRTR = -SIGMA•DAJOR/(RT+RTE) 
DTWR1 = 1. + (H1+DDQRRR) /H8 
DTWR2 = DDQRRT/H8 
Il<V ( 1 .1) =- Hl-DDQRRR- DTWR1 * (HSUSP•PI•D1 +H6•EMR/ ALPRI•4. •TWR1 H3) 
HN Cl. 2)= (HSUSP•PI*Dl +4. *H6•EMR/ ALPRI*T111R1••3) 
DTWIR=(-(AUX)/HX5)••(1./HX1-1.)/HX1• 

$DDQRTR/PI/HX5 
DTWIT=(-(AUX)/HX5)••(1./HX1-1.)/HX1• 

$(HX4+DDQRTT/PI+HX5•TWT**(HX1-1.)*HX1)/HX5 
DAMBR=D4•DTWIRo((TWI-TIN)•HX3+HAMB) 
DAMBT=D4•DTWIT• ((Til' I -TIN) •HX3+HAMB) 
INV(2,1)=-HX5•HX1•TWI••(HX1-1.)•DTWIR-DAMBR 
INV(2,2)=HX5•HX1*(TWT••(HX1-1.)-TWI••(HX1-1.)•DTWIT)-DAhffiT 
DET=INV(1,1)•INV(2,2)-INV(1,2)•INV(2,1) 
TWR=TWR-(INV(2,2)*FTWR-INV(1,2)*FTWT)/DET 
TWT=TWT-(INV(1,1)*FTWT-INV(2,1)*FTWR)/DET 
GOTO 10 

C FIM DO CALCULO DOS BALANCOS NAS PAREDES 
20 DQGXC=HGX•(TEMPG-TEMPX)*AX 
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DHRT;-DMORG•DHR 
DHX;DMX•TEMPX•OPX+ROXIS•VELX•(1.-PORL)•(OPX•V5+TEMPX•DOPXDZ) 
DHVAP;-540.•DMUMI 
FUN(5);-QQGXO/AT-DQRXR/AT+DHRT+DHX+DHVAP 

DHG;DMG•OPG*TEMPG+ROGA•VELG•PORL•(OPG+TEMPG•DOPDT)•V3 
DHP;-DMORG•OPG•(TEMPG-TEMPX) 
DHVP;-DMUMI*0.5•(TEMPG-TEMPX) 
FUN(6);-DQSUSP/AT+DQGXO/AT+DHG+DHP+DHVP 

DHO;MOOMB*OPO•V7 
FUN(7);PJ•DQOTO+DQORO+DQRADO+DHO 
IF (JKJ.EQ.l)THEN 

ENDIF 

TWRF(J);TWR 
TWTF(J);TWT 
TVIIF(J);TWI 
TWRI(J);TV/Rl 

IF (TEMPX.GT.523.16) THEN 
K1;996.04*EXP(-9500./1.987/TEMPX) 
K2;3.64D+7*EXP(-26500./1.987/TEMPX) 
ELSE 
K1;0. 
K2;0. 
ENDIF 
FU!I( 8);VELX•YO•V8-K2•00NOB 
FUN( 9);VELX•V9+K1•00NOQ 
FUN(10);VELX•V10-K1*00NOQ+K2•00NOB 

RETURN 
END 

c--------------------------------------------
FUNCTIDII EPC02 (T ,PLE) 
DDUBLE PRECISION EPOD2.PLE,T 
EPOQ2;7.178352•PLE••(1./3.)/SQRT(T) 
END 

0--------------------------------------------
FUNOTION EPH2D(T.P.L) 
DDUBLE PRECISION EPH20,P,L,T 
EPH2Q;71.78352*P**.8*L**.6/T 
END 

0--------------------------------------------
FUNOTION OH20(PH20,L) 
DOUBLE PREOISIOII OH20,PH20,L 
OH20 ;1.+(1.096*(PH20•L)••(-7.01661D-3)-1.)•PH20/0.2 
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END 
c--------------------------------------------

SUBROUTINE CONDXO(FUN) 
implicit double precision (a-h.o-z) 
REAL*8 FUN(iO) 
CON~ON /PA~M2/A0(10),B0(10) 

FUN( l)=AO( 1)-Y(O. 1,1) 
FUN( 2)=AO( 2)-Y(O, 2,1) 
FUN( 3)=AO( 3)-Y(O, 3,1) 
FUN( 4)=AO( 4)-Y(O. 4,1) 
FUN( 5)=AO( 5)-Y(O. 5,1) 
FUN( 6)=AO( 6)-Y(O, 6,1) 
FUN( 7)=AO( 7)-Y(O. 7,1) 
FUN( 8)=AO( 8)-Y(O, 8.1) 
FUN( 9)=AO( 9)-Y(O. 9,1) 
FUN(10)=A0(10)-Y(0,10,1) 
END 

c-------------------------------------------------------------------
suBRDUTINE CONDXl(FUN) 
implicit double precision (a-h,o-z) 
REAL*8 FU!l( 10) 
COMMON /PARM1/NV,NP 
J=NP 
CALL SISEQ(FUN.J) 
RETURN 
E!W 

****~***************************~*************************************** 

DERIV.FOR 
********************************************~*************************** 

* DERIV.FOR 
• De ser: 

* 
• 
* 

Prepara tabela que auxilia na analise das diferencas entre as 
derivadas primeira encontradas pelo extremo esquerdo e direito. 

• 
* 
* 
* 
* 

************************************************************************ 
SUBROUTINE INPINT(A,N) 
CHARACTER*(*) A 
WRITE(*,'(1X,A\)')A 
READ(*.*)N 



RETURN 
END 
SUBROUTINE INPCAR(A.B) 
CHARACTER*(*)A,B 
WRITE(•, '(1X,A\) ')A 
READ(•, '(A)' )B 
RETURN 
END 
SUBROUTINE APAGTEL 
WRITE(•.•) '<ESC>[2J' 
END 
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c-------------------------------------------------------------------
PROGRAM DERIV 
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H.D-Z) 

CHARACTER PATH•20,SG•1.ARQG•12.COMMEN•40 
REAL*8 YMEDIA(10) .YMAIOR(10) ,D(10) ,D0(10) ,DMAIOR(10) .ZMAIDR(10) 
DIMENSION IVAR(4) 
PATH=' 
WRITE(•.•)' ********************' 
CALL INPCAR('PATH =' ,PATH) 
CALL INPCAR('SAIDA GRAFICA (S/N)? ',SG) 
IF (SG.EQ. 'S')THEN 

1=1 
300 CALL INPINT( 'NUMERO DA VARIAVEL :' ,IVAR(I)) 

IF (IVAR(I) .GT .10.0R.IVAR(I) .LT.O) GOTO 300 
IF (IVAR(I).EQ.O) GOTO 301 
I=I+1 
GOTO 300 

301 IVART=I-1 
CALL INPCAR( '!WME DO ARQUIVO P/ GRAFICD: ',ARQG) 
OPEN(S.FILE;ARQG) 

E!iDIF 
OPEN(4,FILE=PATH//'DERIV.RES') 
DO 1 1=1,10 
YMEDIA(I)=O. 

1 YMAIOR(I)=-9.D-99 
NMEDIA=O. 
Z0=-1. 

2 READ(4,1021)Z,(D(I).I=1,10) 
1021 FORMAT(F9.4,10(1X,D13.7)) 

IF(Z.EQ.ZO) GOTO 10 
DO 3 1=1,10 

3 DO(I)=D(I) 
ZO=Z 
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IF(Z.EQ.1500)GOTO 100 
GOTD 2 

10 DO 4 1=1,10 
DIF=(D(I)-DO(I)) 
YMEDIA(I)=YMEDIA(I)+ABS(DIF) 
IF(ABS(DIF).GT.ABS(YMAIOR(I)).AND.DO(I).NE.O)THEN 

DMAIOR(I)=DO(I) 
ZMAIOR(I)=ZO 
YMAIOR(I)=DIF 

E!WIF 
4 CONTINUE 

NMEDIA=NMEDIA+l 
IF(SG.EQ. 'S') THEN 

IF (D0(8).EQ.O)THEN 
D0(8)=1 
D(8)=1 

ENDIF 
WRITE(5,1022)Z,((D(IVAR(I))-DO(IVAR(I)))/ 

$DO( IVAR(I)) •100, I=1, IVART) 
ENDIF 

1022 FORMAT(F6.1,3(1X,D13.7)) 
GOTO 2 

100 IF (SG.EQ.'S')THEN 
WRITE(5,•) 'VARIAVEIS: ', (IVAR(I) ,I=l,IVART) 
CLOSE(5) 
ENDIF 
CALL HIPCAR('NOME DO ARQUIVO PARA TABELAS: ',ARQG) 
OPEN(6,FILE=ARQG) 
CALL IliPCAR( 'COMENTARIOS: ',COMMEN) 
WRITE ( 6. *) COM!-IEN 
WRITE(6.} ('' ____________ Maior diferenca ____________ Diferenca me''~ 

$;'dia ____________ ,')') 

WRITE(6, '(' 'var __ Z -------VALOR--------%---------- VALOR '', 
$' '-------- '· ----' ') ') 

WRITE(6, '(' '---------------------------------------------------' '. 
$' ·---------------'')') 

DO 5 1=1,10 
5 WRITE(6,1023)I,ZMAIOR(I),YMAIOR(I),Yr.UIDR(I)/DMAIDR(I)*100., 

$YMEDIA(I)/NMEDIA,YMEDIA(I)/NMEDIA/D~UIDR(I)*100. 

1023 FDRMAT(I2.1X,F7.1,2(1X,D13.7,1X,F13.7)) 

WRITE(6, '(' '---------------------------------------------------''. 
$' ·---------------'')') 

GLOSE (6) 
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END 

DECISAO.FOR 
************************************~*********************************** 

* DECISAO.FDR * 
* Descr: * 
• Prepara tabelas que auxiliam na analise das diferencas entre dois • 
* conjuntos de resultados -- usado para a analise parametrica * 
• * 
************************************************************************ 

SUBRDUTINE INPINT(A,N) 
CHARACTER*(*) A 
WRITE(*, '(lX,A\)')A 
READ(* .•)N 
RETURN 
END 
SUBRDUTINE INPCAR(A,B) 
CHARACTER*(*) A 
CHARACTER*(*) B 
WRITE(* ,l)A 

1 FDRMAT(' ',A\) 
READ(•.2)B 

2 FDRMAT(A) 
RETURN 
END 

0-------------------------------------------------------------------
PROGRAh~ DECISAO 
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,O-Z) 
CHARACTER PATH•20(7) ,ARQP•12,TITUL*20,TGS•8(7),RPATH•20,MLIN*7(10) 
REAL•8 D~~D(7.10),VMAI(10) .DMAI(10),ZMAI(10),DER(200,10), 

$VAR(200 ,10) ,ZC (200) , VAR1 ( 10) . DVARl (10) , VAR2 (10) , DVAP.2 (10) , FDIF (7) 
$, TWRX(7), fi'RZ(7), TWRD(7). T\IIRM(7), TWIX(7), T\!IIZ(7). T\IIID(7), T\IIIM 
$(7) ,VELINT(7),XFINAL(7) 

DIMENSION NDIF(7) 
DATA MLIN /'<ESC>[11;0H', '<ESC>[12;0H', '<ESC>(13;0H', '<ESC>[14;0H' 

$, '<ESC>(15;0H', '<ESC>[16;0H' ,'<ESC>[17;0H', '<ESC>[18;0H', 
$'<ESC>[19;0H'. '<ESC>[20;0H'/ 

CALL IliPCAR( '<ESC> [2JArqui v o de Parametros =' , ARQP) 
OPEN(4,FILE=ARQP) 
READ(4.•)NCFG,IFLTE 
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READ(4,•)TITUL,(PATH(I) ,I=l,NCFG),(TGS(I),I=i,NCFG),RPATH 
OPEN(l,FILE=RPATHI/'.ADP') 
WRITE(l, '('' Parametro analisado : '' ,A20) ')TITUL 
WRITE(1,'(''--------------------------------------------------''. 

$' '------------------------------------------------------------''~ 
$"------") ') 

WRITE(l,*)' Maiores diferencas (absolutas) :' 
WRITE(l,'(''--------------------------------------------------'', 

$' '------------------------------------------------------------'', 
$"------") ') 

WRITE (1 . ' ( ; ' Caso 
$' ' Press. Te 
$ ' 'Twi ' ') ') 

Poros. 
Conv. 

Vg Tg 
Quer. 

Vx Tx ' . 
Bet. Twr ' ' 

WRITE(l, '(''--------------------------------------------------'', 
$' '------------------------------------------------------------' '. 
$"------") ') 

C TWS 
WRITE(•.•)' Lendo TWs ... CASO : <ESC>[sl' 
I=l 
OPEN (21, FILE=PATH(1) I I 'TW. RES ') 

21 READ(21,8022,END=3000)ZC(I),(VAR(I,J).J=1,4) 
I=I+l 
GDTO 21 

8022 FORMAT(F9.4,2X,F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7) 
3000 CONTINUE 

CLOSE(21) 
DO 22 IJ=2,NCFG 
WRITE(•.•)' <ESC>[u',IJ 
J3=IJ+20 
DPEN (J3, FILE=PATH (IJ) //'TV! .RES') 
FDIF(IJ)=O. 
NDIF(IJ)=O 
TWRX (IJ) =O. 

TWRZ(IJ)=O. 
TWRD(IJ)=O. 
TVIRM(IJ)=O. 
T\IIIX(IJ)=O. 
TVIIZ(IJ)=O. 
TWID (IJ) =O. 

TV/IM (IJ) =O. 
NMEDIA =O 

25 READ(IJ+20,8022,END=4000)Z,(VAR1(J),J=1.4) 
II=l 

26 IF (ABS(ZC(II)-Z).GT.0.0001)THEN 
if (zc(ii).gt.z) then 
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write(• ,•) 'Tirar z=' .z. 'do caso' ,ij 
read (•.*)z 
stop 

endif 
II=II+1 
GOTO 26 
ENDIF 

C CALCULO DO MAIOR TW 
DIF=VAR1(1)-VAR(II,1) 
IF (ABS(DIF) .GT.ABS(TWRD(IJ))) THEN 
IF(IFLTE.EQ.1)WRITE(•.•)Z,VAR1(1),DIF 
TVIRD (IJ) =DIF 
TVlRZ ( IJ) =Z 
TI'lRX(IJ)=VAR1(1) 
ENDIF 

C CALCULO DA MEDIA 
TWRM(IJ) =TWRM (IJ) + ABS (DIF) 
FDIF(IJ)=FDIF(IJ)+ABS(VAR1(1)/VAR(II.1)-1) 
NDIF(IJ)=NDIF(IJ)+l 

C CALCULO DO MAIOR TV/ 
DIF=VAR1(3)-VAR(II,3) 
IF (ABS (DIF) . GT. ABS (TWID (IJ))) THE!J 
T\IIID (IJ) =DIF 
TWIZ(IJ)=Z 
TWIX (IJ) =VAR1(3) 
ENDIF 

C CALCULO DA MEDIA 
TVIIM (IJ) =T\'IIM (IJ) + ABS (DI F) 

FDIF(IJ)=FDIF(IJ)+ABS(VAR1(3)/VAR(II,3)-1) 
NDIF(IJ)=NDIF(IJ)+l 
NMEDIA=!IMEDIA+ 1 

GOTO 25 

4000 CONTINUE 
TWRM (IJ) =T\'IRM (I J) /NMEDIA 
TWHl( IJ) =TWIM (IJ) /NMEDIA 
CLOSE(IJ+20) 

22 CONTINUE 

I=l 
WRITE(•.•)' Lendo CASO ... : <ESC>[sl' 
OPEN(7,FILE=PATH(1)//'VARI.RES') 
OPEN(14,FILE=PATH(1)//'DERIV.RES') 

11 READ(7,8020,END=1000)ZC(l),(VAR(I,J),J=1,10) 
IF (ZC(I).EQ.1500)XFINAL(1)=VAR(I,8) 
READ(14,8021)Z.(DER(I,J),J=1,10) 
I=I+l 
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GOTO 11 
CLOSE(7) 
CLOSE(14) 

8020 FORMAT(F9.4,1X,F10.7,1X,4(F13.7,1X).F10.7,1X,F13.7,3(1X,F10.7)) 
8021 FORMAT(F9.4,10(1X,D13.7)) 
1000 CONTINUE 

VELINT(1)=0. 
DO 12 IJ=2,NCFG 
WRITE(*,*)' <ESC>[u',IJ 
OPEN(IJ+6,FILE=PATH(IJ)//'VARI.RES') 
J2=IJ+13 
OPEN(J2,FILE=PATH(IJ)//'DERIV.RES') 
DO 13 J=1, 10 
VELIIiT ( IJ) =O. 
ZMAI(J)=O. 
VMAI(J)=O. 
DMAI(J)=O. 
DMED(IJ, J)=O. 

13 CONTINUE 
READ(IJ+6,8020,END=2000)Z1,(VAR1(J),J=1,10) 
READ(IJ+13.8021)Z1,(DVAR1(J) ,J=1,10) 

15 READ(IJ+6,8020,END=2000)Z2,(VAR2(J),J=1,10) 
READ(IJ+13,8021)Z2,(DVAR2(J) ,J=1,10) 
IF(Z2.EQ.Z1)THEN 

DO 14 J=l ,10 
14 DVAR1(J)=DVAR2(J) 

GOTO 15 
E!JDIF 
IF (Z2.EQ.1500)XFINAL(IJ)=VAR2(8) 
II=1 

16 IF (ABS(ZC(II)-Z1).GT.0.0001)THEN 
II=II+1 
GOTO 16 
ElJDIF 

31 IF "(ABS (ZC (II +1) -Z2). GT. O. 0001) THEN 
IF (ABS(ZC(II+1)-Z1).LT.0.0001)THEN 
II=II +1 
GOTD 31 
ELSE 
WRITE(*,*) 'SITUACAO fiAO PREVISTA' 
STOP 
EfiDIF 
EfiDIF 

C CALCULO DO MAIOR 
DO 17 J=1,10 
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DIF=VAR1(J)-VAR(II,J) 
!F (ABS(DIF).GT.ABS(DMAI(J))) THEN 
IF(IFLTE.EQ.l) WRITE(•,2340)MLIN(J),J,Z1.VAR1(J) ,DIF 

2340 FORMAT(' ',A7,'Var:',I2,' Z:',F6.1, 
$' Valor:' ,F12.6,' DIF:' ,F12.6) 

DMAI(J)=DIF 
ZMAI(J)=Zl 
VMAI(J)=VARl(J) 
ENDIF 

17 CONTINUE 
C CALCULO DA MEDIA 

HZ=Z2-Z1 
IF (IJ.EQ.2)THEN 
VELINT(l)=VELINT(1)+HZ*(VAR(II,4)+VAR(II+1,4))/2.+ (DER(II,4)-

$DER(II+1,4))*HZ**2/12. 
ENDIF 
VELINT(IJ)=VELINT(IJ)+HZ•(VAR1(4)+VAR2(4))/2.+(DVAR1(4)-DVAR2(4)) 

$•HZ**2/12. 
DO 18 J=1,10 
DMED(IJ,J)=DMED(IJ,J)+HZ/1500.*((VAR1(J)-VAR(II.J)+VAR2(J)-VAR( 

$II+l,J))/2.+ (DVAR1(J)-DER(II,J)-DVAR2(J)+DER(II+l,J))*HZ/12.) 
IF (VAR(II,J).EQ.O)THEN 
FDF=O.O 
NDIF(IJ)=NDIF(IJ)-1 
ELSE 
FDF=ABS(VARl(J)/VAR(II.J)-1) 
EHDIF 
FDIF(IJ)=FDIF(IJ)+FDF 
NDIF(IJ)=NDIF(IJ)+l 

18 CONTINUE 
Zi=Z2 
DO 19 J=1,10 
VARi(J)=VAR2(J) 
DVAR1 (J)=DVAR2CJ) 

19 CONTINUE 
GOTO 15 

2000 CONTINUE 
FDIF(IJ)=FDIF(IJ)/NDIF(IJ) 
WRITE(l, ' (' 'Zmaior '' ,12(F8 .3, lX)) ') (ZMAI(J) ,J=l ,10), TWRZ(IJ) 

$. TVIIZ(IJ) 
WRITE(l, '(A8,F8.5,1X,4(F8.2,1X),F8.5,1X,F8.2,3(1X,F8.5), 

$2(1X,F8.2)) ')TGS(IJ) ,(VMAI(J),J=1,10).~~X(IJ),TWIX(IJ) 
DO 90 J=l ,10 
IF (VMAI(J).EQ.O.AND.ZMAI(J).EQ.O.AND.DMAI(J).EQ.O)THEN 
VMAI(J)=l. 
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ENDIF 
90 CONTINUE 
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WRITE(1, '(' 'Relacao '' ,12(F8.4,1X))')(VMAI(J)/(VMAI(J)-DMAI(J)) 
$,J=1,10) ,TWRX(IJ)/(TWRX(IJ)-TWRD(IJ)),TWIX(IJ)/(TWIX(IJ)-TWID(IJ)) 

WRITE(1, '(''--------------------------------------------------'', $' , ____________________________________________________________ ,,. 

$"------") ') 
CLOSE(IJ+6) 
CLOSE(IJ+13) 

12 CONTINUE 
C TABELA DAS DIFERENCAS MEDIAS 

WRITE(l,*) 
WRITE(l,' ('' DIFERENCAS MEDIAS :'')') 
WRITE(1,'(''--------------------------------------------------'', 

$' '-----------------------------· ') ') 
WRITE(l,'('' Variavel '',6(3X.A8))')(TGS(I),I=2,NCFG) 
WRITE(l,'(''--------------------------------------------------'', 

$' ·-----------------------------' ') ') 
WRITE(l, '('' Porosidade '',1P,6(1X,D10.3))')(DMED(IJ,1),IJ=2,NCFG) 
WRITE(l, '('' V gas '' ,1P,6(1X,D10.3))')(DMED(IJ,2),IJ=2,NCFG) 
WRITE(l,' ('' T gas '' ,1P ,6(1X ,D10. 3)) ') (DMED (IJ, 3), IJ=2 ,NCFG) 
WRITE(1, '('' V xisto '' ,1P,6(1X,D10.3))')(DMED(IJ,4),IJ=2,NCFG) 
WRITE(l, '('' T xisto '' ,1P,6(1X,D10.3)) ') (DMED(IJ,5) ,IJ=2,NCFG) 
WRITE(1, '('' Pressao '',1P,6(1X,D10.3))')(DMED(IJ,6),IJ=2,NCFG) 
VIRITE(1,'(" T gcomb ",1P,6(1X,D10.3))')(DMED(IJ,7),IJ=2,NCFG) 
WRITE( 1, ' ('' Conversao '' ,1P ,6(1X .DlO. 3)) ') (DMED (IJ. 8). IJ=2, NCFG) 
VIRITE(1, '('' Querogenio '',1P,6(1X.D10.3))')(DMED(IJ,9),IJ=2,NCFG) 
WRITE(l,'('' Betume '',1P,6(1X,D10.3))')(DMED(IJ,10),IJ=2, 

$NCFG) 
WRITE(l, '('' TWR 
WRITE(1. '(}I TWI 

'',1P,6(1X,D10.3))')(TWRM(IJ) ,IJ=2,NCFG) 
'' ,1P,6(1X,Di0.3)) ') (IJ) ,IJ=2,NCFG) 

WRITE(1. )(''--------------------------------------------------''. 
$) '-----------------------------'))}) 

WRITE(1,'(" FDIF (%): ",1P,6(1X.F10.6))')(100*FDIF(IJ),IJ=2, 
$NCFG) 
WRITE(l, '(''--------------------------------------------------'', 

$', -----------------------------.,),) 

WRITE(1,'('' 
$IJ=2,NCFG) 
WRITE(l,'('' 

$,IJ=2,NCFG) 
WRITE ( 1, ' ( ' ' 

$IJ=2,NCFG) 
WRITE(l,' ('' 

$,IJ=2,NCFG) 

CONV. FINAL'' ,1P,6(1X.D10.3))')(XFINAL(IJ), 

Relacao(Cf) '',6(1X,F10.3))')(XFINAL(IJ)/XFINAL(1) 

TRESID '' ,1P,6(1X,D10.3))')(1500.**2/VELINT(IJ), 

Relacao(Tr)'' ,6(1X,F10.3))')(VELINT(1)/VELINT(IJ) 
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WRITE(1, '(''--------------------------------------------------••. 
$' ·-----------------------------. ') ') 

WRITE(l,'('' TRESID = '',1P,1X,D10.3,3X,A8)')(1500.*•2/ 
$VELINT(1)),tgs(1) 

DO 9999 1=1,30 
9999 CLOSE(I) 

WRITE(*,*)'GERAL.TAB ..... ' 
OPEN (l,FILE=RPATH//' .TGA') 
WRITE(l, '(1X,A20,1X,6(3X.A8))')TITUL,(TGS(I).I=2,NCFG) 
WRITE(l,'('' FDIF (%): ",1P,6(1X,F10.6))') 

$(100•FDIF(IJ).IJ=2,NCFG) 
CLOSE(l) 
END 

GRAFICOS.FOR 
************************************************************************ 
* GRAFICOS.FOR 
* Descr: 
* Prepara arquivos com dados para construcao de graficos. 
• 

* 

• 
* 

**********~************~************************************************ 

PROGRAM GRAFICOS 
IMPLICIT DOUBLE PRECISIOJI (A-H, 0-Z) 

INTEGER•2 SYSTEM 
CHARACTER PATH•20(7) ,AROP*12,TITUL•20,TGS•8(7),RPATH•20.ISQ•1 

$,MLIN*7(10) . .AUXILor.3.arqzs*12~ARQZ3S*12,.APPAR""2.APVAR*2(12) 
F.EAL•8 VAR(200,10) ,ZC(200) ,VJI.R1(10) ,VAR2(10) 

$,28(50) ,G1(50,3) ,G2(50,3) ,G3(3) 
DIMENSION IQCA(7) 
DATA MLilv /'<ESC>[11;0H', '<ESC>[12;0H', '<ESC>[13;0H', '<ESC>[14;0H' 

$, '<ESC>[15;0H', '<ESC>[16;0H' ,'<ESC>[17;0H', '<ESC>[18;0H', 
$'<ESC>[19;0H' ,'<ESC>[20;0H'/ 

DATA APVAR /'PO', 'VG', 'TG', 'VX', 'TX', 'PR', 'TC', 'XP', 'QX', 'BX', 
$'WR', 'WI'/ 

CALL INPCAR('<ESC>[2JArquivo de Parametros =' ,ARQP) 
OPEN(4,FILE=ARQP) 
READ(4.*)NCFG,IFLTE 
READ(4, * )TITUL, (PATH(I), I=l,NCFG), (TGS(I), I=l,I;CFG) ,RPATH 
READ(4,*)APPAR.NC 
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READ(4.•)(IQCA(I).I=i,NC) 
READ(4.•)NG 
READ(4.•)ARQZS.ARQZ3S 
READ(4.•)NVAR 
READ(4. •) ISQ 
IF (NG.NE.3) THEN 

OPEN(2,FILE=ARQZS) 
ELSE 

OPEN(2,FILE=ARQZ3S) 
OPEN(l,FILE=RPATH//APPAR//'3'//APVAR(NVAR)//ISQ//' .DAT') 

ENDIF 
READ(2.•)NZ 
READ(2.•)(ZS(I) ,I=l,NZ) 
CLOSE(2) 
IF (NVAR.GT.10) THEN 

C TWS 
WRITE(*.*)' Lendo TWs ... CASO : <ESC>[s1' 
I=l 
OPEN(21.FILE=PATH(1)//'TW.RES') 

21 READ(21,8022,END=3000)ZC(I) ,(VAR(I,J),J=1,4) 
I=I+l 
GOTO 21 

8022 FORMAT(F9.4,2X,F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7,2X,F15.7) 
3000 CONTINUE 

CLDSE(21) 
DO 22 IJO= 1. !I C 
IJ=IQCA(IJO) 
WRITE(*.*)' <ESC>[u'.IJ 
J3=IJ+20 
OPEN (J3. FILE=PATH(IJ) /I' T111 "RES') 
IZGR=O 

5000 IZGR=IZGR+1 
25 READ (IJ-+20. 8022 ,END=4000) Z, (V AR i (J) ,J=1 ,4) 

IF ((ZS(IZGR)-Z).GT.0.001) GOTO 25 
ZS(IZGR)=Z 
II=l 

26 IF (ABS(ZC(II)-Z).GT.0.0001)THEN 
II=II+1 
GDTO 26 
ENDIF 
IF(NG.NE.3) THE!I 

C GRAFICD 1 E 2 
IF (NVAR.EQ.11)THEN 

G1(IZGR,IJO)=VAR1(1) 
IF(VAR(II,l).EQ.O) THEN 
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G2(IZGR,IJ0)=100.*(VAR1(1)-VAR(II,1)) 
ELSE 

G2(IZGR,IJ0)=100.*(VAR1(1)-VAR(II,1))/VAR(II,1) 
ENDIF 

ELSE 
G1(IZGR,IJO)=VAR1(3) 
IF(VAR(II,3).EQ.O) THEN 

G2(IZGR,IJ0)=100.*(VAR1(3)-VAR(II,3)) 
ELSE 

G2(IZGR,IJ0)=100.*(VAR1(3)-VAR(II,3))/VAR(II,3) 
ENDIF 

ENDIF 
ELSE 

C GRAFICO 3 
IF (NVAR.EQ.ll) THEN 

G3(IZGR)=VAR1(1) 
ELSE 

G3(IZGR)=VAR1(3) 
ENDIF 

ENDIF 
IF(IZGR.LT.NZ) GOTO 5000 
IF(NG.EQ.3) THEN 

WRITE(1, '(A8,3(3X,F15.3))')TGS(IJ),(G3(I) ,I=1,NZ) 
ENDIF 

4000 CONTINUE 
CLDSE(IJ+20) 

22 COl~TINUE 

ELSE 

I=1 
WRITE(* .*)' Lendo CASO ... : <ESC>[s1' 
DPEN(7,FILE=PATH(1)//'VARI.RES') 

11 READ(7 ,8020,EUD=1000)ZC(I), (VAF.(I ,J) ,J=1, 10) 
I=I+1 
GOTO 11 
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8020 FORMAT(F9.4,1X,F10.7,1X,4(F13.7,1X),F10.7,1X,F13.7,3(1X,F10.7)) 
C8021 FDRMAT(F9.4,10(1X,D13. 7)) 
1000 CONTINUE 

CLDSE(7) 
DO 12 IJO=l,NC 
IJ=IQCA(IJO) 
WRITE(*,*)' <ESC>[u' ,IJ 
OPEN(IJ+6,FILE=PATH(IJ)//'VARI.RES') 
IZGR=O 

5500 IZGR=IZGR+1 
5250 READ(IJ+6,8020,END=2000)Z1,(VAR1(J),J=1,10) 



IF (ABS(ZS(IZGR)-Z1).GT.0.001) GOTO 5250 
II=1 

16 IF (ABS(ZC(II)-Z1).GT.0.0001)THEN 
II=II+l 
GOTO 16 
ENDIF 

19 CONTINUE 
IF(NG.NE.3) THEN 

C GRAFICO 1 E 2 
Gl(IZGR,IJO)=VAR1(NVAR) 
IF(VAR(II.NVAR).EQ.O) THEN 

G2(IZGR,IJ0)=100.*(VAR1(NVAR)-VAR(II,NVAR)) 
ELSE 

G2(IZGR,IJ0)=100.•(VAR1(NVAR)-VAR(II,NVAR))/VAR(II,NVAR) 
ENDIF 

ELSE 
C GRAFICO 3 

G3(IZGR)=VAR1 (NVAR) 
ENDIF 
IF(IZGR.LT.NZ) GOTO 5500 
IF(NG.EQ.3) THEN 
IF (NVAR.EQ.l.OR.NVAR.EQ.6.0R.NVAR.EQ.8.0R.NVAR.EQ.9.0R. 

$NVAR.EQ .10)THEN 
WRITE(1,'(A8,3(3X,F15.7))')TGS(IJ),(G3(I) .I=i,NZ) 

ELSE 
WRITE(1,'(A8,3(3X,F15.3))')TGS(IJ),(G3(I),I=1,NZ) 

ENDIF 
ENDIF 

2000 CONTINUE 
CLDSE(IJ+6) 

12 CONTilJUE 

ENDIF 
C ESCREVE GRAFICOS 1 E 2 

WRITE ( * , *) 'CO!VTROL. LOG ..... ' 
I=SYSTEM('TM /LOG »CDNTROLLOG'//CHAR(O)) 
OPEN (1,FILE='CDNTROL.LOG') 

9898 READ ( 1, '(A3/) ', END=9897) AUXIL 
GOTO 9898 

9897 BACKSPACE 1 
WRITE(l, '('' Parametro estudado : '',A20, '' Variavel : '' ,A2)') 

$TITUL,APVAR(NVAR) 
IF (!IG. NE. 3)THEN 
OPEN(S.FILE=RPATH//APPAR//'1'//APVAR(NVAR)//ISQ//'.DAT') 
OPEN(6,FILE=RPATH//APPAR//'2'//APVAR(NVAR)//ISQ//' .DAT') 
DO 5010 II=l,NZ 
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IF (NVAR.EQ.1.0R.NVAR.EQ.6.0R.NVAR.EQ.8.0R.NVAR.EQ.9.0R. 
$NVAR.EQ .10)THEN 
WRITE(5,8030)ZS(II) ,(Gl(II,J),J=l,NC) 
WRITE(6,8030)ZS(II) ,(G2(II,J),J=1,NC) 
ELSE 
WRITE(5,8031)ZS(II),(G1(II,J),J=1,NC) 
WRITE(6,8030)ZS(II) ,(G2(II,J),J=1,NC) 
ENDIF 

5010 CONTINUE 
CLOSE(5) 
CLOSE(6) 

8030 FORMAT(F8.2,3(3X,F15.7)) 
8031 FORMAT(F8.2,3(3X,F15.3)) 
C CABECALIO NO LOG Gl E G2 
C TABELA GRAF1 e 2 

WRITE(l,*)'------------------------------------------------
$-------------' 
WRITE(l, '(1X,'' Z(cm) '' ,6(6X ,AS ,4X)) ') (TGS(IQCA(I)), I=l ,NC) 

WRITE(1,*)'------------------------------------------------
$-------------' 

GLOSE ( 1) 

ELSE 
C CABECALIO NO LOG G3 

WRITE(i,*)'------------------------------------------------
$-------------' 
WRITE(l, '(A8,3(2X,' 'Z='' ,F9.3,5X)) ')'CASO :' ,(ZS(I) ,I=l,NZ) 

WRITE ( 1, *) '- ----------------------------------------------
$-------------' 

E!IDIF 
DO 9999 1=1.30 

9999 CLOSE(I) 
E!ID 
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