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Tomas e de um Reator 

de de Petróleo em um 

p de em 

Esta a e a de 

de do Marlin realízado no software científico 5.5.1 

daAEA 

com n"""''"''''" do reator Parr 

4581 de um sistema multifásico com dois fluídos (hi,:Jrc,carbcme!o e e dorn I nios 

laboratoriais realizados na Unidade de Ne<~ócio da lndustrializa<(ão do Xisto - PAiirnt•r"~ 

loca,!iza;:Jo em -Paraná 

massa e 

estão considerados através do modelo k-E o hidrocarboneto e "disperse phase zero 

meio de uma malha 

baseada no conceito de pseudocomponenles, com suas cargas e produtos 

separados cortes comerci;3is, ou de vácuo, gasóleo, uoese<. nafta + gás. 

A cinélic:a é um modelo esqu,em,ali:za<lo em seis reações sendo !rês térmicas e 

cal!alíi:ícas, com os das taxas de determinadas por busca direta 

nos ensaios de Os domínios são compostos por nirlm,r-,,'hr"'""" como fluido 

geral (mistura pseudocomponenles + calalisador = "sluny phase") e o como 

ideal, não co;nsi<:leramjc as 

de 

V1l 
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Ell!Jine:erii1Q Masters Ess:avl 
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This lhe and lhe kinetics of vacuum residue 

hvtirnr.n'""'""''"" of lhe Marlin netmil"um <ICCl)mpli;;he:d in lhe scienlific software named as 

5.5.1 (Cc•mp:uia!íonal Fluid nvr:!ilmir<>\ of AEA Tf!íohrl<>lor!v 

The curren! work is a 

mul!iphase svslf!m wi!h 1wo and 4581 

domains and lhe kine!ics of residue cal'al~'lic hvtimr:r••nkinn 

and 

referred lo 

lslr'lall.za~:ão do Xisto -011 lab f!l<lll>fl:mE>nls ne>rfnrrnl'rl in lhe Unida(:le de Nej:jÓCio da 

Pelmb:ras loca!eod in São Mateus do 

momen!un quan!ily in an isolhermal sys!em. The lurbulence phenomena are considered 

through lhe k-E model for lhe and disperse phase zero equalion for lhe 

means of a reaclional nel based 011 

pseudo components concept, with lheir loads and producls separated according lo lhe 

naph!a + gas. 

The kinelics is a scl1ernaítize:d model with six ne,·ell,el reactions, lhree !hermal and !hree 

calalytíc, with lhe COE>ficien!ts of lhe reaction rales determined lhe lab reference data. 

The domains are o f as fluid (a mix!ure of pseudo 

components + calalyst = and lhe hydrogen as an ideal gas, no! C0!1Sí,ctering 

lhe of ca!alysl as a solid phase. 
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1 

se 

A 

em menos de 

a dez por cento da 

consumo 

ou seja, 

isso, as reservas 

é com o 

e 

1 

nas 

anos 

o 

de 

e com 

ca::cu1u se bas:eía em um crescimento da de 2% ao ano de PIB 

mas se de o é des•ejável 

reservas de no'frnlon se eS!~O!arâíO 

rliu•c>r<J<:!<:o estratégias 

na 

em 

a anos. 

Universidade 

'"'''"'"'"'" apontadas como fnrm;:;,,:: 

a 

menos os 

as 

energia 

de 

mesmo 



1.2 

Porém, 

o acesso à "'"'>ml"' 

uso rac:ional 

<::::i!IJUU é Um C:.VJ:>mn!n 

hírilrAI11>1l<!l'::\n em "n~>trn!<:>n•o" 

2 

"'"""'"" o mesmo rlr::.m<~ 

I'J'II'::.n!!Ari7::.rln COmO 
•u"'J'"' e com um 

pe!>ado, "'~vw>n o seu e viscosidade 

o nosso 

este poderá ser revertido com o desenvolvimento e a 

homologação da tecnologia de - hidroconversão resíduo" 

de 40%em 

o resíduo de no 

nas de isso, é enorme o da 

até com 

o representa um 1 

reação são COI1hElCi<los ap•~n<IS na fnr~m::~ ""''""'"" e 

as orooriEldades físi<;o-<Juírnia3s cinética componentes, 

fases pesquisas 



3 

o nosso 

e uso com 

e 

E esse escopo 

1 

• 

• 

• 

De:sen,volver me:toclolc>giélS específicas com aplicados 

a 

o resíduo 

e propriedades 

otirniz,a~!O de da em especial com 

vácuo 

rep:res;en:te a "'""'!'r"" e a 

esultadíJS de sim:ulação <>t"'r"i"' os 

PETROBRAS este projeto está em "'"'i"'n'Anrn com "'"'~"'ir'"' no pro:tóti~lO U -

Ne!~óc:io da Xisto, 

e no 

com a 

.PnlnP" 110 

em São Mateus 



Capilulo 1 : Intn)dução 

1 Apresentação 

série 

!'lordarldo os as1Jectos 

com 

4 

na 

em com 

como 

na <>><r•Pri:m,,,,,., e sua mo:clel1~ge:m Cl)mJ)Ut<lCic:nai bas:ea(la 

""'''"'"'" ~IIJ>r!iin Hlali.zaclos na 1 no ano 

fnrrn:>l:~r as cor1dições 

nossas 

No capítulo 4 apresentamos os conceitos e os aspectos das 

construção da geometria e a propriedades físico-químicas da do 

da malha na computacional. Apresentamos os 

prirlCÍ}lais modelos materr1áti•::os utili:za!jos no reator de hidroconversão 

sistemas multifásícos, 

bulent:os, além da cinética 

ca~Jítullo temos a mooelagem separada em 

multícomponentes e fenômenos 

simulação no . Neste 

blocos, e transíente, 

tr»·t»n:rln a íluido•::línãm:ica e a cinéti,~a. Devido âs dificuldades encontradas na 

simulação transiente, adícic:namc•s um estudo de sensitividade paramétrica 

resolver cinéti<;as que na sua forma nnn.n"' e.xtn3pc>larn a capacidade das cau:all:i 

·s. 

t.;a1mu•u 5 e 6 são am·es.en!adlJs os resultados e a discussão das 

faz,encio análises e rmn<>r,t:ór·in<> en,JOI'ver1do 

mocfela!~em e 



Capitulo l : Jntn)dução 5 

a e 

no 

e na se<llíê:ncla a cornplementa~io com as refl::rêi1Cí<>s l:l::blí<)gr:áfic:as, os 



6 

2 

acerca a model<~gem e 

abc1rdando os aspect\>S petróle'o na 

e os pro,cessos as prir1ci~1aís tAmiPn<~i::.!!\ 

de consumo re~~el<:ído uma rlAI11l'll1rl"' 

querosene e e 

decrescente de combustíveis pesados" Por lado, as reservas estão 

se cada vez mais de óleos pesados, em das fontes em 

Tecnologia de óle,os pesados 

es~Jecific<~r os combustíveis 

uma 

e 

na década 

se nh!Am a e 

ser classi'ficalda em: 

a 



Capitulo 2: 

• 

• 

• 

o 

grandes de 

vem sendo 

resíduos de óleos leves da 

é em 

e o seu uso 

a com eiE!VStdo inr!'""' 

de e 

pesado 

atmosférica e 

da 

é 

pela mistura 

no caso 

7 

"""'''"''"''" é r:ril'if'n 0 Pn\JPCtPn"m,pn!rn de cati3ÍÍS:adCifeS de~•ldO OS 

hidroc:racjueamtento é um no 

e uso de um 

processos e 

se erema o craqueamento com altas 

com os 

a diferença no no 

consumo a fmm,,,..,;;,n de •nrl::'irif"' como 

das vantagens de o e gás permitindo altos rendimentos destilados, 

hidrodesnítrogenação e 



8 

o e o 
as 

e 

uma 

quantidade leves e 

hidrotratamento oomo um processo onde praticamente não ooorre fnrm~"~"''" 

compostos mais leves. 

presente vamos adotar a baseada na 

• 

Unidades 



CaJJitu:to 2: 9 

como e 

o 

ii!AHADD 
14-32 3-11 45-400 

Nafta DD + il!afta 19-50 2-6,5 100-700 

Die11el DD 30-70 3-7 85-250 

LCO 40-70 -6 100-270 

Ga~õó!eo Térm 45-75 1-4 150-300 

GOP 40-00 0,2-2,0 



• 

• 

a 

melhoria 

carga de A corrente 

típica das unidades hidroconversão é o resíduo de vat;uo com "API menor 

9,0, As de hidroconversão construídas as 

de severidade. as 

chamadas unida<les 

um 

A é 

reator( es): 

• 

pressÊío parcial 

• 

a e a e menor a 



As 

anos 

• derivados leves 

em 

se 

que a carga 

1 

com 

adí,cio1naram aos 

USi:lOClS em 

• carga de cem mAihor"" caract•erísitle<!S 

• produção de para uma pirólíse 

Não existe uma separação e mas val'ort!S 

e cat<llisaldor são aprese1ntados na 

Tabela 

Tabela 2.2- Parâmetros típicos de unidades de MHC e HCC. 

Pressão (kgflcm2) 

Convemo 

Cateilsador 

Menor que 1 00 

20-40 

Amorfo 

Meior que 1 00 

Maior que 50 

Amorfo+ ZEllllíli<::o 



conversor 

ser clal>sificadlo "'"'"'"'" com o mc,delo 

se 

occrre 

como 

•'~'""""'"*" como as 

<>'"'"'n,rliriln e 

no 

o 

essas 

ou 

deslmet;~liza,ção e 

Mecanismo da reação de HCC 

São e 

entre as reações de hidiroçlenaÇãc 

ser aiustacio 

catalisado r. 

com as 

pela 

no caso em 

e 

no 

e 

Os 

arc>m<ãtic:os e nirilr'"'">,nHCo<>n"IOn·l" 

operação e acidez 

pressões e temperaturas relativamente baixas favorecam a hidrogenação 

aromáticcs, enquanto altas a o 

a prelssãc 

ca!<>lis<:ldor é 
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(1 é sinteti.zad!o na 

leve 

Figura 2.1 -Mecanismo lle reação lle HCC prc•posto por F. M. Da,utz.en!be!"!l anil J. C. ue~ten, 

Cata!. Rev. Sei. 
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em 

com 

e se 

polimElriz;açãlo e A mesma a atiltidé!de reativa 

catalísador para obter altas conversões e óleos mais leves. 

é imrlnrii::~niA '"'Á-l1ith•nnAn;>r aS caliQa.S frações pesadas, 

de~1ois serem craqueadas nas "slurry nh"'""" 

Tecnoi<>gla SPH 

ou o 

catalisador é gás e 

tecJlolc)gia "slurry phase" ser tratada como uma evolução tecnologia 

calali~;ad,or em mArli:> é mA;nnr 

mesmo para 

leito "'"''"nrlirl·n \ 

x1 
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versus 

as 

Vantagens processo SPH 

os aSIJec:tos 

as 

desejada, a sirrlpli(:idatde, 

Somente algumas centenas de ppm de de são 

suficientes para 

pequeno, com muita 

a conversão desejada, desde 

específica externa e 

seja tamanho 

resistência interna a 

A rep(JSiçi3o 

Comparado à 

possa como catalísadoL 

Catalisad()f é m"tAri" de 1-""<>LjUl<ll:l, <>nt:rAt,>ntn 

eduzimC>S o seu tamanho, maior a dificuli:lacle de separaçi3o 

como a de o processo 

possui o problema de existente no reator de leito 

de através da 

os realore>s 

essas numa 

a separa:çi3o 

à medida 

Recuperaçi3o 

ser 

e 



• 

• 

com no 

as 

com testes em um só ou com 

rnrnhin::oro::io de reatores para entender o comportamento dos resíduos pesados 

em diferentes '"'""'" 

catalisadores. 

Reatores de leito 

conversão, e realizando pesquisas performance 

A apli,caç~ío rp::;,tnr é l::~rr'"'rr'"'"'"' con!1ec:ida na de hidlrod~~SSIU!furação e 

lnor::>l é r!<>l<>n,tm·::; da lir••nr"' exemplo, 

hídrotratamento 

""'""'.nh,;,.., têm processos como RHC 

F Process 

tecnologias usam um ou mais reatores nos seus ftu:KO\lram<:iS 

menos catalisadores O nrirn<>i1·n 

o irln,tr::om"·ntn ou hidroc:ra(~Ue:arrlento 

catalisadc,res nesses rea·tore1s, n1•inrín::olm"'"'"' 



!7 

é nas 

uso uma 

por 1981 e 

à o 

à 

nos e nos a e 

poros 

observado em a 

catalisador em menos de uma semana. 

CATALYST 

GAS 

B 

SPENT CATALYS-T 

!=in""' :!.2- Diagrama esquemático de um reator de leito fixo. reator de leito fixo e 

(Bl reator Bunl!er. Fonte: J. G. Speight, The Desulfurizatlon of Heavy Oils and Residua. 

em 

a um 

1 e 



um 

e 

efíc:íer1tes nos 

com a tecnoi<)gia 

reator H..Oii com dois e 

com 

(1 

e 

e 

reator 

co•nficm~acàio do sistema de de•sm•etailiza:çã<O. Fonte: !111. 

C. Cllervenak et Petroieum Reflner, 



cat<!lísa.dor é m::>r•tirln fluiclizaclo 

um rArirln intAmn ou <>YTArn,n A tem1pe,ratura é 

e mas a 

é 

escoar ora 

Catalis<ldor frA!':'"" é adic:íonado 

Os estudos da ltlt!>VE•P mostram o "hold 

maiores que os EBR Sob o de vista cinético ino!ir.::~ que os reatores EBR 

são menos vanmjosos. Entremnto, inúmeros testes deram result<ldc>s satisfatórios 

com altas conversões em pesados na presença de 

eles, Dautzenberg {1 (1 e Galiasso (1 

operação um 

Eccles (1 

2.8.3 Reatores "s!urry phase" 

o camilísador o m.juiiuu e o hidmcli'!nio movem no 

os 

tec11olc•gla se desitaca a lnte•veo. 

reação. 

vem trailalhanclo de~sde 1 



os 

em 

o 
do e da gás, Nesse 

o 

e se o 

no 

as e 

A maioria catalisadores empregados na hidrogenação tem suas reações na 

os aspectos de 

m..Ju"uu e sólido rlP~·"'m ser observados para evitar a deposição 

desativação precoce, 

tAr~mir·<~ entre o 

coq1Je e a 

barato, e possuindo seletividade de 

os pontos r~ríl'i""'" 

alta der1síd:ade e distriblJícã!o e!;treíta de rli"''"'"'!m 



e 

efe:ito no !t:~ruuu e mo:c!ifl<:a os 

um novo oa:tall:sa\lor a base 

t::~rnh•~m está em r!e~~er1vo:lvirnento 

ser em 

na 

1 

catalisador com suporte e sem suporte. todos os processos estão 

baseados em catalisadores oom suporte, exceto lC-Fining e Prooess que 

são processos baseados na de leito expandido, em 2002 havia 7 

unidades e 5 unidades as outras unidades 

comerciais são processos leito 

A desativação 

sua superfície é um dos problemas operacionais desse processo. Para o 

problema, esforço sido oonoentrado em processos oom uso de 

catalisadores sem suporte. Apresentaremos cinco tecnologias oom esses 

calali!>adore;s em desenvolvimento. 

o 
base 

calalíltioo é uma lama vermelha de uma 

catl~lis<:ldor é o um 

numa 



é a sua f!e;dbílid<:ide, 

pes,adoe 

a alin1eni!a~io é 

e 
oorlvelncicmais de hídi'OCI'aQIJeamento, reciclando uma f'nrr<>n!t"' 

metais dispersos. 

22 

na 

nas 

prc:oa:sso usa um adí'trvo 

ou 

em peso 

e usa(jo a formação de <AJc!""' 

desenvolvimento do processo. Como o VEBA Combi, o processo Camnet é 

flexível e oom várías cargas. Foi construída em 1985 uma planta 

demonstração próxima a Montreal. 

é 

o 

de:ser1volviclo pelos pesquisadores japoneses da N::~lrinn::~l 

processo está sendo 

Research lnstitu:te 

(Japan) e usa 

Neste prooasso, o cai!alí:sacíor é fnrm::.:rln 

oomposto metélico ""'' """ ou facilmente díspe1rso 

na alimentação. Ácido fosfomolíbdenío aquoso, de e 

são exemplos A 

cai!alíitíca obtida no óleo é 



phase" ne<:es;sitará 

deste pro.ieto 

em 

e 

("bubble é predizer as características no 

escoamento e nas condições operacionais do reator. Esta decisão 

im''""'"'""'"' f"ríi·;,..,. e também a aplicabilidade das correlações usadas 

para gás, de massa, e 

exemplo, sistema rm<1s1c:o formado um 

"pseudobifásico", ou modelo dispersão de bolhas de hidrogênio num 

mesmo com base em hipóteses COilhEiCídlas, um 

dís:ca:mi;ne:nto m::~irw pois, a coalescêncía ou a "~"'"'"'" 

hir!m~IAnin e a vel,oci!:ladle superficial forte na hidroconversão, e 

oo:rle;n r!,.,,.,,,.,r!,,:,r de fatores 

[1 os com a 
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a sua 

no em oom o 

no 

e as refl~re!nci<as em relação à 

ser re po:stulad'aso 

Conforme podemos observar apresentação desse a tecnologia SPH 

escopo presente tem enorme e espaço a ser de:3erlvolvi<lo 

nos projetos de pesquisa, principalmente em termos oomputacionaiso 

Nesse muitos especialistas e apostam 

nh"'"'"'" é uma tec:nologia 

nrr•hlflmllS onm!erlcírmaiiS de 

valiosas 



Capítulo3: 

3 

1 

Fiaura 3.1 - U"104 instalada na Petrobraa Six em Sio Ma teus do Sul" Pr. unidade em escala 

destinada para os ensaios de HCC. 

Reator Parr série 4581 



Cap:ítulo 3: 

Sistema de Resmamemo 

Víílvulalle descarga !la fundo 

Sistema da Aquecimemo 

Potencia do Aquecedor 

Motor !lo lmpelidor 

Tensão Eliltl'ic:a. 

Corrente Mã:~~inra 

Dlmensóll$ do 

Diãmstro lntamo 

Profundidade 

Palio do tanque 

Dimensões do reator 

largura 

Profundidade 

Altura 

Peso !lo reator 

3750m! 

200 bar 

500 ·c 

Bancada 

A1180HC 

00 in OOIJn<ÍS 

Cerâmico 

3000 wal!s 

HP 

110 volts 

15 ampéres 

in 

9,7 in 

100 pounds 

35111 

18 in 

31 in 

325 

4589 B 



fle:x:íveís e 

e se com 

aqLiecimento f"<>rt:'!mit'n é 

1 reator esj::~ec;ifícad<>S 

ensaios banceda de executados com objetivo investigar as 

condições ótimas da reação em relação aos parâmetros, conversão, tempo de 

reação, rendimento de consumo de hidrogênio, temperatura, pressão de 

operação, formação 

efeito de solventes, 

Esses objetivos 

com três 

prc1cel:lírrlentos inerentes. 

relação hídrogênío/cerga de resíduo 

uma de mais 

de resíduo observando as normas e 

principais propriedades de 

referência" obtida seleção dos reSIJitados 

oom características e aspectos desejados para o processo de dentre os 

Petrobras-Six, "'"'"iti<>r::~nein 

os 

daclos baE;ea1:los nas suas méclias. 

na nossa 

um 

dad1::1s e 



Capitulo 3 : Parte Exp,erirnenlcal 

model<1ge:m e 

l:l®lll'lidade tnl••m• 

VIscosidade 

Elementar 

Hidrogênio 

Enxofre 

H/C 

Matais 

Ferro 

Níquel 

Vanádio {ppm) 

Sódio 

1888 

10,28 

0,82 

17,5 

56,1 

7,8 

uso na 

1020 876 

86,66 66,54 

9,73 10,74 

0,85 0,93 

0,91 

1,34 

40 

60 

6,4 



Capítulo 3: 

o 

Finur11 3.2- Fiu:xo,gra:ma do reator exjperim•~ntal Parr série 4581 para os ensaios de HCC. 

• 

carga 

fA::J:tnr e e~yuç;•c,ç;; 

f!\il:~nt.~r o 

vácuo e ca!tali:saclor 

va<,uu nO eSt:ldO SÓlidO 0 

se a 



• 

• 

• 

• 

• 

• 

• 

é 

da reação de 

2, 

valores desejados . 

válvula de r:m1tmiA 

0%. 

com com a 

e PIC-1-471 são "selados" com os 

a 



CajJítuJio 3: 

• o e o 

e 

o n>;:;:tnr ::ltirlnir o 

ser "ve•nte,adiJ" a:tra11és 

• 

testes com o , "'"''uu:v nA:trr'liAn M::.rlm re11e1;am a '"''llu" 

re<ltivida.de em relação aos parâmetros tennpe~raí:UI 

solvente quanto à conversão e formação de coque: 

• 

• 

• 

• 

rea1~o de 

formação de radlicais 

por 

temperaturas Flr.ím::~ 

reação um grande 

com 

C ape;sar 

pressão, 

31 

e 

reação . 

com 



a 

nem 

• solvente 

com 

consumo 

= A e 

naftênioos. a 

presença de e DO na alimentação dissociam asfaltemos agromerados. 

Acréscimos LCO a de coque, mas não eleva a 

conversão. A outra vantagem é a redução da viscosidade nas plantas 

• A reação de realizada em 

e nos esses 

evidentes, ~Arlrln necessários mais ensaios 

Co:ntexto do projeto 

rlA:SI'líl\IOIVitiO em 

PP.·trobr;;1s na e no r."'"'"'" 
uma 

do petróleo 

no 



Cap:íru!o 3: 

o 

anos oom 

se uma 

fazem parte da 

nAtróiE!o da Petrobras. 

no ano 1 

e a 

5.5.1, baseado no 

Tabela 3.3- Propriedades físico-químicas dos pseudocompontes do hidrocarboneto de HCC 

para co:nstruç;ão da biblioteca de ml!ter!ais no CFX 5.5.1. 

845Kglm3 870 Kgtm3 1080 Kglm3 

Viscosidade 2,0cst 20 ·c 4,0cst 37,8 ·c 620csl so·c 1225cp 50 ·c 

Calor Específico 2093,4 

Condrn. Térmica 3,0.10"sW/m.K 

Térmica . 10'9 1/K -e 9,5. 10 1/K 9,5' 1/K 1/K 



ica<]as na sua 

Clt<:!Oa na 

<!l!lmt>.nl~>r o nosso 

Ta bela 3.4 - de referência da cinética de HCC utilizados na mordeilagem 

SII!~UIIaçiío no CFX !i.S.1. 

Temperatura •c 

Pressão bar 

Tempo de Reação s 

Frações Miíssicas 

Nafta + Gás 

Diesel 

Gasõleo 

Resíduo de Vácuo + Coque 

435 

110 

3.600 

0,224 

0,716 

0,000 

0,091 

0,786 

435 

110 

3.600 

0,386 

0,262 

0,160 

75 
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no seu 

de 

e e com a 

características do escoamento que podem ser 

especificadas tanto como ou transientes. Reaírr1e esta,cio11ánío são 

'""mv·;:; escoamentos 

ser Jmi,;n., como estaci:onÉirio 

uma máquina ronnnra. 

o ocorrer 

como ou pode ser inerente 

o estado nunca 

nas 

características 

ser alcançado, 

aspectos condições de es,coc:lml~nto são alterados. Es,cmlmiEHllo 

vezes ::~nre~:enta este f'nlnnnrtJ:>m.:>n·in 

um estado serni-ElSt<lcic•ná:rio 

seu 

1 

e 

escoamento, 

cartos 

às 



Modelagem e S!m:lllaç:ão 

A de é 

o nosso é 

e 

uma dessas proprie;d<ules. 

4.2.1 Densidade 

Densi,clacle é rlAfinírl,:, como a massa por de uma su!Jst~incia 

uma delenmirlacla temperatura. No caso líquidos apenas a é 

mas no caso é necessário especificar também a pressão. No 

sistema cgs a é a 

água é 4°C, a massa específica é a 

de;ns;::lac!e no sistema cgs, pois o de 1 g é a 1 ml nesta temperatura. 

a de uma substância é a relação a massa específica 

uu:J<u e da água a 

em a 

massa esj:Jec:lfica na F 
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a sua esc:ala 

norma 

em 

) 

gas1as e líquidos 

como e com altos no de 

desvendar o comportamento dos hidrocarbonetos, normal parafínico, aromáticos e 

alif;átic<os, as;:;oc:iaclo as suas propriedades físicas. 

Viscosidade dinâmica 

ser como uma 

de~·ido às forças de coesão 

viscosidade de um O coeficiente 

da 

é o 

por 

distancia em 

área dois paralelos separados 

o espaço ocupado em questão é suficie1nte 

ao 

uma 

""'''molr~r o deslizamento a uma vellocidade constante um planos em rel<açã!O 

ao coeficiente como 

é pela 



e 
not~da oom a 

a 

massa es1Jacífica: 

V= p 

Isto no•·miico ,;,~>fin ir a viscm;idélde cinemática oomo o tcrr"'" para que 

um dado um dado r.t>~-nnrim,~>nln 

As análises em laboratórios no Brasil ""'~''-'"'' as normas MB-293 e 6 da 

A a determinação 

28 

37,8 (1 

temperaturas, no caso 

=A-BiogT 

AeB 

abs;oiuíta, e Zé rl<>íinirln 

e 

viscosidade 

e acima 

o 

ser feí~ em 

névoa. 

viscosidade 

Para 



Z=V+ + - +E-F+ -

GeH 

uma ser 

N 

=:E 
l"'l 

= 

Em 

)j 

determinadas 

as viscosidades do componente i, 

seria 

r 
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ou pse:ud!JCOm~lOnlantEaa. Obviamente, 

reduzir sutlst;::mcialn1ente este n•'•~"'''" 

de!~nvohtidaumaclal~Sffii~!~oemn•u>ni~oollidr~lrbc•n~osl~m 

um mesmo r.rit,>rin[Pe!dernen 

é com 

mesmo 

valor. Nesta classífí~ção N2, e CH4 são tratados separadamente, etano e 

propano são agrupados juntos (C2-C3), e também os C4's, e C6's. 

E assim, para as leves de os ooeficientes 

prclpriedi3de:s são v;:,lore•<:fixos 031,CUii:iOClS através equação Soave Redlich Kw'""" 
(1 LeeKesler 

nossa mc,delag,em aplroveit<lm!>S este mesmo nri:ndnin aos nnrt"'"' ,.,,.,..,..,.,,.ni:.~ 

destilação da indústria de ""'tnnll"npara dassifícar pseudooomponentes, conforme Ta~ 

4.3.2 fluidos e componentes 



como um 

Tabela 4.1 - Classilfi<:J~ção dos fiui<ios e cortes <io !!i<in><:J~ri>one!o de HCC para mo,<Jei!!Qem no CFX 

5.5.1 em relação aos co1np•>n•"'"''" e 

Fluido01 Gás Ideal 

Fluido02 Fluido Geral 

-Nafta+ másslca lixa (7,0%) 

-Diesel 

-Gasóleo 

-Resíduo de Vácuo + Coque 

- Calalísedor Pseudo sólido 

catalisador são 

en•vnl't~erldo vários fatores como o 

modeliag<em e solução das 

constante gravitacional, o 

e 

ou 

a 

a 

ser lev<>do em 



na vel,oci,cfacle 

cíné:tica em 

o 

44 

d is~;ersi~o e 

mocielo, basE>ado no 

tratado como 

+<>nníf':><>e 3 cal<~lítí<:as, totatlizando 6 reações e 12 oarâm1Síro<S, mas a 

massa cat<~lisc:ldor, ou 

reagentes. 

por serem oonsideradas paralelas e eem rea,çã<'s inrermedíárias, 

3 e 6 com eqtlaç~5es 

Resíduo + --? Nafta (reação ) 

+ (reação 

Resíduo Vácuo + Gasóleo (reação 

E ainda, a combinação das reações catalíticas e térmicas resulta na equação abaixo: 



Mo:delagem e Simlllaç:ão 

Tabela 4.2 - !ndiice dos ps:euciocom:po:ne!ltes de HCC e seus res.pe;c!:hros cortes aplica::losno 

CfX 5.5.1. 

3 

2 

1 

o 

36() ~ 525° c 

18C-380"C 

c5 - 1so•c 

IBP- C 4 

'~--'•~~ 0 I'Cll"r,:,;~ncmrl,:, aO rr;;mn:nn .. nl·p + no 

7 para a aná:lise desse 

Os cortes foram efetuados de acordo com critérios de interesse comercial na 

ao algumas publicações existentes, se 

referem a classes de solubilidade resíduo, vide i . Esta classificação 

as e nas 

r1uun• 4.1 - Amostras de fra,çõe>s de hidrocarbonatos sel>ar:ad<IS em cortes comerciais na 

indústria de refino. 
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Aspectos do 

Asdirnerlsões,joí~n,Juee nao~1mertna 

nrE>serv~mdio m1::.vím::~ identíclad!e com o série 

a 

se~IUif ilus!rarnos com a nuw c1 4.2 a tridimensional 

construída no 1. 

Num esocemento mullicomponente, assumimos que os diversos componentes de um 

m'!1los a forma que, compartlham o mesmo campo de 

velocidade, temperatura e pressão e a transferência de masss esdá per convecção e difusão. 

se a veloci,dacle de difusêo 



Fin.•.ra 4.2 - Geometria do reator Parr série 45!11 no CFX 5.5.1 ilustrando o domínio agitador 

t""'""'"· bem como as singularidades e os detalhes internos do equipamento. 

presente. 

e 

possuir seu nrr\nr!in "'"mnn 

um 

velclcid<ade, ou 

está 

os 

de oompartilhar um oomum 

os fluii:ios 

velocidade. Ao rr"1tr~irln 

a 

""'"" "'· re.:1ça.o ou ""'''"r'"";;'" são ab()rd;adE<S como 
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configu:rada com pseudocorr:por!ent:es crl!'l'loartill1an::lo 

acoroocomom~lelohorr:~€:noooosu~roc~ 

1,0mm 

o 

dis~rsa e o hidJ'O!A~rb\)neto 

macroscópi~ com ~mpos de velocida1:les nif•~"'"t~•<>e interfa~ bem nAI1niri::~ 

densidades das fases, de sel<:lclonaclo baseada nas rei<:JÇÕ<'s 

R»vnr>lrl<> tensão superficial e viscosidade hid:rocarbon;~to.Mais especlfi~mente, a 

interfa~ as fases é de hidrogênio dis~rso em forma bolhas no hidr~rboneto 

11qu::uo com morfologia contínua, e com força de arraste ~lculada ~lo mOOelo de Gra~ 

Weber. 

4.4.4 "Sources" 

"Sou~" são termos opcionais podem ser associados a muitas equaçõss, assim como 

para modelos adicionais ou pr~ssos es~cíficos. podem ser dimensionados 

tanto como pontos ou dentro de um vnl""''"' n:.,ton:>nn por um sut)dom 

energia, mnmantn res.isti§nc:ia massa, rn•nn.cm•mt''" e 

massa 

massa nnrl<>m ser 

midade· devoiL:me com cornpclllerltes adiclor1aís a uma 
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em uma 

em 

É um processo complexo, principalmente por ocorrer em dimensões e altE!rer 

signmcstivamente as carecteríslicas de um com pequenas flutuações e às vezae 

tnnn::~r1rlo mstav·e1s e OSI)tic:as. 

buhência ocorre as forças 

às forças viscosas, car·acteriiza,t:las altos números 

Em prii1CÍ!)ÍO, as equações de Na111er Stokes rl<>·~l'r''""~m os escoamentos e 
sem informações adi,cimlais i=n·lr<>l::mt·n os fenômenos de ooorrem 

em distancias menores os dimensionados os elementos de volumes 

ulili:~ad1:;s na anétlise 1m!Õ·rir.::~ exi!Jinclo enorme ca~laciida!je o:>mj:JUll'!cicmal 
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nossa mcldelag,em usamos 

o 

i 

como o zero é no "'"'"~·ltn 

eq.ua((Õ€1S e como nas 

,,,,rn;, cínéitir~ rfe!inirl::~ como a v::~r·i;lllc:ffin 

Com as duas novas variáveis no sistema a equação da COiltir;uiciadlefíoa: 

1) 

+B (4-12) 

atração e repulsão entre os corpos, i.!effé a viscosidade 

e é a pre;;são mo1:iifícada 
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mc•delo k - s, como o mc•deilo 

""''""'""" e 

!11 é a VÍS!::OSida(le !UrlJUiell!a 

11gaíía à eneraia ciné•tíca 

k' 
p,= 

para 

k e s vem din~!a111e:nte 

mcidelo k- s assume 

equações diferenciais transporte 

e taxa de dis:síp<'lçã:o 

51 



ô 
+ 

ô 
p+ 

k e c:, respec:tiva1me,nte 

Onde Ce1, C12, crk e crs1 são oonstantes. 

é a oorte 

+ 

Modelo zero eq;ual:iorl" 

atr<!Vêf> da velclcíd.adee esoala 

.. + 

= 

1 
I= r I a 

; 
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) 



Julaç;ões com modelos 

é V<l'ivU'IG!U<' em 

A vi&:osidacle !Lirbu1lenta é modell:lda como o 

uma esc:ala lt, como prcrposto 

(4-22) 

propo!·cionaliidade. A veloci,dacle é tnnn::.rl::. para ser a 

A escala l"'nlnnrimPnltné li<>nH<II"'<I USâl1d0 a 

l = 
I 7 

é o 
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= 

ID 
= 

hifi~,::ir,-. b<>se•ado na vis1:osiidacle de omlas c1rc;wa1 es, 

•l.:.r,r.i::l da fase ~'''"'"'" 

= + 

A forma usada para re~lre!;en;Jar a força arraste dev'ldo à fase J:l é dada 

expressão: 

= -uJ 
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em um rn!nn iml"·r~n num 

nrirnAiiTiéde\rídoaoatn!~el1~ 

Onde Pa é a do é a velocidade relativa, D é a m;,,nnm 

força de arraste e A é a área projetada do na direção do escoamento. 

nosso estudo é de partículas uncllue•,("drops 

fases está baseado no modelo de Gra1oe. 

Modelo de Grace 

OnioiniAirnArlte este modelo desenvolvido 

eS<:oamentocom e COE!ficiienite de tensão 

ar-água baseado num 

produz excelentes ltaclos qu;3nclo aplicado para os sistemas 



é 

(J-

e ainda, 

se 2 < :; 59,3 

J= se > 59,3 

'. -{),14 

4 

J 
(4-34) = 

3 

é a vis,cosida{:le rrlolecul;ar da e ore,ss~io de 



= 

""''"~'" uma 

se 

se 

Gra•::e é 

pen::on·enclo o 

ser mc•difica(lO '"'"'"" a ""'!~wm~:: COITelaç;ão: 

é o de 

a correção 

diluição diferente 

os de 

p= bolhas 

Modelagem 

massa e 

com 

dis·tribuído, m;ode,ladlo como 

de para uma 

e depende 

deram 

e 2 < p < 4 

HCC 

está bas;ea(JO 

um 

e 

57 

a 

como zero. 

da 

resultados com 

bolhas 



a 
at 

a 
at 

• 

massa, 

SMsa representa fontes específicas de mr>m,:.ntn pelas forças externas dos corpos, 

Ma rem•res;enita as forças das fases pela de uma fase a 

fases, 

Neste modelo não estão representadas as entre partíCLllas sóliida1s 

Outras hipóteses 

• 



• 

• 

• 

• 

• Gás 

hidrocarboneto, 

da pressão 

a 

está e completamente saturado no 

forma que a taxa reação 

Modelagem cinética de 

59 

ao esta seção 

corlfiQIJrai;âO da cinética de 

toda 

co1nand•::~. e vemos como 

uma opção ver·sálíl, inclusive para outras cinéti<;as com reações intermediárias, de 

ou de e a é npo·mi·rir m1od•elagern 

Pelas caract,erís;ticê!S com 

rea•;ão r.or,,:;!::~ntl'l é ree<:Jm<::ndada no a 

e 

o 
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110 no nosso 

massa: 

= -source 

DA é a difiJSÍIIidê!de ~inF>m,:!l!i'""' U a veloci,dacle e 

liir.>it<~ é rF>rlrF>!~F>nll::!fll'l 

os e 

e o de 

equation". 

1 resolve 

equation" ou algebricamente, mas a fração mássica de um dos 

como "constrainr é 

eqiJation" cor1forme abaixo: 

Nc 

L:mJ; =l 
1=1,23, ... 

nossa 

= 

determinado 

a 

seguinte 



nossos expeírimenitos mr::~m realliz<>dcls num m"'t'" "semilbat,::h", com 

num 

um novo a 

íso!énníco vem as velocída(les 

fração m1ás~;íca do 

= = 
dt 

as reaçoe~s se de!;envol'lle0am 

ao 

e o consumo 

a 
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k = 
' ) 

62 

como 

no nosso 

os 

nri"•!'.I"IV"'!1rlfl "'rv>n~ll". a C0!15ap~Í0 

Em geral, os trabalhos de modelagem e simulação de cinétisas químicas têm um 

desenvolvimento semelhante este a daqui seguem por diferentes 

rotas conforme os n!'lietiltos e ferramentas computacionais csda autor. nosso 

model<ado no 

resolvido no regime '""""'"'";'" 

1, sendo o tempo 

massa dos componentes na 

anos processamento com base nos atuais coimputl:ldores 

conversão prosasse. Obviamente, o é 

se 

mc,difiiCS!;l)E!S na equação transporte de massa que apl'esenltar~•mr'" na nrt'í,virr,, 

seção. 



)+ )-

o 

)= 

os a um 

sensitivídade n<>rmn6+rir•<l 

Para vamos criar o a fator expressão: 

3.600 
) a fator = = e e 

afatoré um pela 

"~·" 0 ~,,~ ''""'" a cinética sem distorcer a solução real. Obviamente, o 

e estar no não tenha as restrições que 

um e= 

caso, a reação "acelerada" em 1 vezes ou o trans:1ente 

em 1 o orol::es<;am;3nto cornoutaciona 



, vem: 

t= =a =a 

+ )- )] 

Conseqüentemente, 

derivada, 

observemos 

o e o termo woc.:>ovv possuem re~;pe,ctí1;arner1te as constantes k, e 

DA, portanto, a modificação é no CFX 5,5, 1, basta pelo 

o 
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+ 

+-+ =0 

, temos até ser de;spr•eZéldo em 

m!I!TfliS I.><Cill.iU!Vi>, mas 0 nOSSO é l~f,lml;>nlA riAl<>rrrlin:>r a SUa grandeza. 

estudos sensitivídade paramétrica realizados 

revelam que a magnitude '''"'m" ad\tectivo na ey:ua 1 ,e~v infl'""'r'r:i"' na co1we:rsi!io 

com um 

seguinte: 

• 

• 

menor 1,36 % """'"'"'v 6 - Discussão}, com base no 



menor 

aos 

•m•>rir:n ,_,-,hrAnt>r o 

pe:>QLiiS<:Idores com in!P•r~>~"""' em 
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5 

nossa 

as com os 

"'"" "~ 5.1 - l'erlil de preesão em l'a da lluidodinâmica de HCC raalizada no CFX !Ui.1 do 

reator l'arr série 45!11 a de raleréom:ia!. 



no 

ider?tidiade as can:~cte•rísticas e os detalhE>S 

5.1. 

mocielagem e símtJia~ío. 

1 com 

• Correções e ajustes para solução de problemas oom "overflow", "se!up", 

step" e tempo computacional, relativas à 

IÍmil'~ nO 

• 

f::>r·ilit:or as comparações oom os 1mu" u::s trabalhos, "'"''"m'"" descrevendo a 

sísiterr1a e na ore~sente 

seus projetc•s. 
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Sistema 

• 

• 

• 

(1 

Estatística das ma1lh<IS 

• 

• 

reator de é um formado dois + 

hiliror!Âr1iol e domínios (tanque+ agitador), totalizando 986.691 elementos de 

com geometria 1 nós, e demais 

apresentados na Tabela 5.1 

re~erê•ncla ocorre 
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Volume do Reator 

Volume do Rolor 

Número de Elementos do 

Número de Elementos do 

Número de Eiememos do 

Número de 1\iós do 

Número de lllós 

Número de Nós do 

Face de Máximo 

Face tle Ângulo Mlnlmo 

Relação de Arestas 

Relação de Volume 

Número de Conaxoes 

5.4 S!r~m!ação da flu!:doclinílmic:a 

simulação da lluí•::!oclína:mi::a (estacionário) 

5 minutos 

com 

processamento 

RMS < 1 

no r<"oimf" eslací:on~!rio 

""'"n~1" com as equa:;:õt:ls 

cor1dições iniciais com 

70 

3,3460! 

427,130 

559.561 

77.735 

102,155 

179,981 

54° ~ 153° 

~89" 

-5,77 

-43,9 

2-54 

1,15 

e 

iterações e 5 
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as cor1dições ini~i~il'l 

nem !':<"rnn,·ç;, 

os 

com 

ilustrarldo a 

seg:uída as velc•cid<ldes 

nas 

se 

nas 

Nas tabelas citadas apresentamos os resultados de saída 

sem 

a 

em 

sob a ação do agitador {descontada a pressão referência), frações volumétricas 

a 5.5 diferenças n~~-~~:nta::~is máxin1as 

em reli3Ç8IO aos valores fluic!odinân1ica de 800 íterEIÇÕEIS. 

observamos 

exemplo o desvio millfim"' é de 

pressão agitador. 

12 curvas 

e as 4 curvas 

<4.1 ,enesse 

ao a 

os 



Capítulo 5: Res:llltadlos 

a 

com 

agít<ador e 

< 1 > 1 
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Tabela 5.2 - Resultados d11 fh.!idodinâmica de HCC com 21lll lter·açi)es 110 CFX li.!U do 

llidrocarllonato a calculados nos domínios do tar1q~1a agiitalior com os 

res:pa•oll>ros desvios em ral:aç~to à f!uidodinâmica de 81lll ita:raçõa·s. 

Pmsdo 1734,30 690,79 15,82 1865,20 ·156,64 18,70 

Volumétrica 
0,0552 -0,03 1,0 0;00 

FluidodínâmiClll 

Velocioode 1,3540 4,27 2,1359 0,0050 

Veiocioooo " -1,2719 2,0004 -1,9434 !l,IJ2 

Veloci<laoo v 1,2758 ·1,3336 3,79 2,0983 0,26 

Veíocíoo<le w ·0,6994 0.7531 -1,1789 

Pmprie<lades 

Viscosidaoo Dioãmics 0,0084 0,0084 0,00 0,0684 0,0084 0,00 

Vis<:osida<ls Turi>uls!lls 0,4963 0,0000 6,75 0,2572 2,51 

Viscosi<ls<le Efeiiva IK!!lmsj 0,5847 0,0744 5,86 0,8476 0,3236 2,30 

Tul'l>ule!lls 5,3' 10 .. 12,07 29,241 

fmqílêncle Tui'l>u!enta 463,00 5,87 911,58 128,65 8,85 

Cinética Tui'l>. O,Hl85 5,5' 4,42 0,3!l66 0,0504 9,23 

HIDROO~N!O 

Volumétrica 
0,9447 0,0005 -1,42 0,9697 1 ,O . 0,59 

F!ui<lo<linãmícs 

Velocidade 1,3945 4,93 0,0084 1,24 

Vsioci<lsde u 1,2072 -1,2781 2,0736 -1,9605 

Vsloci<lst!e v -1,3411 2,0795 -1,9692 0,41 

V elo<:i<la<ie w 0,5246 -0,8936 -1,5272 2,58 

2,6' 5,00 0,0033 1 
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Tabela !í.S - Resultados da l'luidodinâmica de HCC com 4110 iti!I'IM:<lles no CFX 1Ui.1 do 

hidrocarboneto e calculados nos domínios do tar!Qu:e agiitli1lor com oa 

re$<pecliliOS desvios em rei:~ç~,o il iluidodiniilmica da 1111!1 ita:raçõe:s. 

!>-rio 1574,44 1600,98 7,61 

Fração Voillmétl'l<:a 
0,0546 1 ,o 0,0199 0,00 

Fllli<lo<l!rllimioa 

V<~loci<la<l<~ 2,1119 0,47 

V<~iooi<ia<la u ·1,9409 2,35 

V<~l<><>l<la<le v 5,04 .0,62 

Veloci<la<le w -0,6532 0,7580 -1,0495 0,16 

Proprie<la<l"" 

Viscoei<!a<la Dinâmica 0,0064 0,0684 0,00 0,1)664 !l,ll684 0,00 

Viscosidade Turl>ulenla {K!Ifms) 0,0072 4,99 0,7720 0,1897 !,54 

V~e<:>osl<la<ia Efe!iva (K!Ifms) 0,()758 4,35 0,9404 

Dlasipação Tumulenla {m21s'l 6,9494 1 ,o. 3,!5 26,192 0,5008 5,7! 

Freqüência Tumulenla !11s) 444,25 0,0543 1,57 ll62,62 2,82 

Energia Cillâtica Turl>. o, 1928 2.1 o 11r5 0,3523 2,32 

Fmçlí<> \lolumãtri<:a 
0,9454 !J,O!J02 -1,35 0,9801 1 ,O o -0,39 

F!ui<lo<iinâmica 

Veloci<ia<ie 1,3499 0,0008 2,1227 0,0022 0,07 

lle!ocida<le u 1,2096 -1,2319 2,66 -1,9585 2,47 

1fll!iocidada V 1,3048 ·1,2047 5,03 2,0000 -2,0057 -0,53 

Vll!locioode w 0,4394 ·0,8214 2,70 1,4731 -1,4032 2,00 

5,00 0,00!)8 3,12 
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Tal:leía 5.4 - Resultados da l'íuidodini'imica de IlCC com li!JO iter·açíles 110 CFX !U.1 do 

hillrocarl:loneto e ea!eulallos oos domínios do tln!OUII! com os 

re~;pecti;ros desvios em rei:açil10 lll'!uillodínllmiea de 800 ite:raçi!eJ~. 

Pressii<> 533,68 2,Hl ..!:19,06 

F"'çii<> Vol<!lllétries 
-0,01 1,0 0,00 

Fmi<i<>dilliimica 

Velocidade 0,0000 0,78 0,0041 -0,77 

Veklei<la<le 11 1,1688 2,0055 

Ve!oci<la<le v 2,00 2,0765 -2,0346 -0,78 

0,36!)2 -0,6365 3,51 0,7599 -1,001)1 

Pmprie<ia<les 

\lisoosl<la<le Dll!ilmica 0,0684 0,0084 0,00 0,0684 0,0084 0,00 

'\lisc""i<la<le Turbulenta 0,4685 0,0215 0,77 0,7502 

\lis<:<><;i<ia<ie Efel!ya 0,5369 0,0800 0,67 0,8266 -0,01 

Dissipaçlí<> Tumulenta !m2/s3
) 2,4. 10"' 3,35 25,292 0,4609 2,08 

Freqílência Tumu!enta 444,00 0,2817 1,6!3 847,88 i ,04 

EMrgia Cinélica Tum. 0,1933 1,58 0,0406 0,65 

Volumétrica 
0,9642 0,0002 0,62 0,9766 1,!L -0,54 

!'luidodilliimica 

Velocidade 1,33!!7 0,00()3 0,81 2,1069 !l,0049 -0,68 

\leioci<lade 11 -1,2022 1,93 2,0772 

Velocidade v 1,2567 -1,2170 1,96 2,0555 -2,0045 -0,75 

V eioci<le<le w 0,43!)() -0,7988 2,81 1,4644 -1,3482 

Tum!llenta 0,0020 9,2 . lO-' 0,00 8,5 3,12 



Viscosíl:laoo Dinimíea 0,0084 0,0084 0,0084 0,0084 

Visoosíl:lade Turl>!ll!llltli 0,4849 0,0430 0,7603 0,2032 

Viscosidade Efeliva {Kglms) 0,1114 0,8287 0,2716 

1,3, 24,777 

Tumu!ema 437,40 0,6189 838,98 115,80 

Energia Cínélica Turb. O, 1901 0,0002 0,3541 

H!DROGI3NIO 

!'mçllo Voiumélrica 
0,0002 0,9839 1,o. ítr" 

Velocioode 1,3200 0,0007 2,1213 0,0052 

"Im/SI -1,2092 2,0707 ·1,9769 

Velocíoooo ·Í ,9865 

Veiocíoo<le 0,4279 -0,7889 -1,3299 

Propile<le<l"" 

Tumuleníe 0,0002 
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,.,..,~.~.,, 5.2 - Perlll de velocidades do hidrocarboneto em mls da fluidodlnâmlca de HCC 

realizada oo CFX 5.5.1 do reator Parr séria 451!1. 
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Fia,urali.:l- Perfil de velocidades do hidrogênio em m!s da flui!lodinllmic:a de HCC realizada 

no CFX 5.5.1 do reator Parr série 45!11. 
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A 1 ~ 1,4 

e os nossos casos 

esse com 

à 

as 1ula:ÇÕElS tram;ier1tes com dnA!ir!:'l ~:mm'r ao 

ser na sua 

Por falta de conhecimento e implicações 

oblida após tentativas variadas. um entendimento, descrevemos a 

se:~0€1ncía desse em três casos a sua finalização: 

cinética ""'"'"'"'"' 
de de 

siniul<~çãto é inviável de\rido 

anos. Detalhes estão no Ca1pítu 

as cor!di<X>e's 

segundos e 

6 - Discussão. 

ou 

1 segundos. 

estimado em 
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ou 

em uma í!cr:>f'~'" 

eni~nde:mo:scomoinlli~u~l 

A nossa prc1posta 

ser aplicaclo 

ser 

é a simulação da cinética uma redução no t<>rrmn 

reação através das constantes da taxa de reação e equação de ""'n"''""'"' 
massa pelo fator Otator. de forma a do tempo ,.,r;,,;n,! 

atenda a restrição sem os resultados. No 

Modelagem e apresentamos os fundamentos e no 

Discussão, está a de sensitívidade do orc,Cel:!irrlento 

3.600 s, 

4 -

:,;,n,m un 6 -

nul:açãto transiente, sem dú,~id:a, o maior ,.,,.,,hn proposto 

está no tempo oomputacional, é nn'"""'"""' "''u'u"-" meses ou anos de em 

algo menor que 1 dia de procassamento, sem afetar a rotina de cálculo devido 

mo(jificaçõ•es a~)licadas no modlelo. 

outra difi•:uli:Jacle s••m,.,lh;miA Cl)o!1tec:ida nos 

é um 'solver" 



fnrn"'""' a aOS rm:lhl1flm1aS 

aos a rinÁtir•:> 

o 

mesma 

o 

)( 1 ; 1 s, e à 

se 

var·1av'e1s como Nl"fi'''"'"'" 
rel<:iXa\(aO, oer1ali2~m a m~>:mfu·i:o 

a é 

na 

a 

nos disso, é a precisão a me:•mt~ri:o 

elevadla para 1 ,8 Gb e o tempo de iteração para 13,4 minutos, e sem vantagens 

na convergência. Alrloa nesse aspecto, a alternativa de 

iterações step" muitas vezes é perdulária. 

base nessas 

"""'"'"'"' nrln o 
octJpe de 15 a horas 

com esta 

step" temos um 

coeficiente Orator· 

as restrições 

com 

menor anos e 

transiente, 

liberdade" 

podemos 

sem 

as simulações transientes, 

que o 

do válido 

o de reação 

o até a um 

nos 

1 a 
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com 

na 

escopo e a nec:essida(je 

o nosso "time nos 

para 

um 1 

a nossa 

nas 

com e com 

% com os ensaios 

ser 

requer um 

e no 

menores 

As Tabelas 5.6, e 5.9 apresentadas a seguir são referentes aos 

casos abaixo, cn:nt11:rm:e critério citado na Seção 4.3.3: 

• Caso A • são simulações com o termo cinético k, modificado. 

• Caso B com o 

enumeração de "1" a "4" das referidas tabelas representa o tempo 

("aoar·en!te"l dos respectivos casos. 

As e 5.5, ilus;tra:m a dis1irib!Jiçã:o no inf,,rinr 

e 

diesel, e I"'<>IUUIU 

nossa no 1. 
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nas 

a 

.-,nrnArtt"n1mt na Sel;ólO 

e se 

as 

ser 



Tabela !UI - Resultados da cinética de HCC no CFX !l.!l.1 dos casos 111 AIB contendo as 

fratçõ,es miillllicese conversão do llidrocamoneto com os valores ex;pe!·im:.:mtai:s. 

TimeStep 

de 
100 100 

Número de 
j 1 

CPU 
14n:12m:i5s 16h:Om:i5s 

Conwmiiio 75,0 74,82 

lll!ássicas 

Naftl 

TIOJ<Iil de 16258,00533 16258,00533 

Máximo 
0,18Bil 

Mádio 
0,172 0,1757 0,1721 

lllínimo 
0,0915 

Diesel 

T "'"" de Reação 27884,36961 27884,36961 

Máximo 
0,4136 0,3923 

Médio 
0,366 0,3913 

Mínimo 
0,2552 0,3544 

Gasó!eo 

Taxa de 13136,73687 

Máximo 
0,2742 0,2606 

Médio 
0,262 0,2637 0,2604 

Mínimo 
o, 1996 0,2601 

Resíduo de 1/íiçuo 

Máximo 
0,4390 0,2285 

Mii<lí<> 
0,11'10 

Mi<limo 
0,1136 



Tabela 5.1 - Resultados !la cinética de HCC no CFX 5.5.1 dos casos IJ2 AfiEI contendo as 

fra:çõe>s mííssicas e converslío do hidrocarboneto com os valores llX!pe!im,enla!>s. 



Capítulo 5: Res:ullados 

Tabela !i.ll - Resultados da cinética de HCC no CFX li.IU dos casos 03 AIB contando aa 

fra,çllE•a miíaslcaa a conversão do illdrocernonero com os vslorss ®l!l~'*'1menlal:s. 

Time (),0000 

Tem!><' de 
150 150 

Número de 
1 1 

de CI'U 
2311:31 m:26s 23h:i9m:!llls 

Convem o 75,58 

l\!lis!li<>es 

Nal'lli 

Tsn ds 1354,83378 

Máximo 
0,1834 O, 1783 

Médio 
O,H2 0,1738 0,1721 

Mínimo 
199 O, 1471 

Diesel 

Tal!ll de 2323,69747 2323,69747 

Máximo 
0,3929 

Mádi<> 
0,338 0,3888 0,3845 

Mínimo 
0,2967 0,3551 

Gasóleo 

Taxa de Reação 1094,89474 1094,89474 

lllláJ<imo 
0,2614 

Médio 
0,252 0,2633 0,2615 

Mínimo 
0,2199 0,2611 

Resíduo ds Vilcuo 

MãJ<imo 
0,3635 0,2338 

llllé<lio 
O, 1ll21 

Mínimo 
0,1675 



Tallela ii.!l - Resultados da cinética de HCC no CFX 5.5.1 !los casos 114 A/B contendo as 

"'"oõe:s mãssiciiS e convsrsão !lo llíllrocarlloneto com os valores ex;pe1·im:enta!:s. 

Time 0,01 

de 
150 150 

l\lúmerods 
1 

dsCPU 
23h:O?m:48s 23h:28m:31 s 

74,5!! 73,00 

Mâs<~i<:as 

ll!llfm 

'""" ds 
81,29002 

Mbimo 
O,illíl8 

Mé<lío 
0,112 0;1712 0,1llll7 

Mínimo 
0,1818 O, 15llll 

Oi!l$:al 

T"m Reat;llo 139,42184 139,42Hl 

Máximo 
0,4002 

Médio 
O,:lll!l 0,3759 

Mínimo 
0,3879 0,3851 

Gasóleo 

Taxa de Reaçiío 65,69300 65,69368 

Máximo 
0,2967 0,2575 

Mé<li<> 
0,262 0,2605 0,2574 

Mínimo 
0,2529 

Res!<luo <le Vácuo 

Mãximo 
0,2107 0,2116 

Médio 
O, ll!O 0,1934 

lllínim<> 



l"l!lUTil 5.4 - Distribuição das frações mássicas !los pseu!locomponentes nafta e diesel, a 

!la cinética de HCC realizada 110 CFX !i.!i.1 !lo reator Parr sél'ie 41ill1. 



Capítulo 5: Res:ultadlos 

Figura 5.5 - Dil;lrilmiçâio das frações mlissicas dos pseudocomponentes gasó!eo e resíduo 

da cinética de HCC realizada no CFX !Ui. i do reator Parr série 451!1. 



o caso as e 

no - 1 em 

1 e o 
0,15-

e a 1 fração 

a com 
é a = E 

mesma um ou uma 



Cap.ítulo 5 : Res1Jitadlos 

Tallaia 5.1!1 -

!1,2-

- !1,8 

!1,8-

!1,9 -1,11 

73,46 

0,47 

0,00 

das pás e 

1 

0,00 

0,00 

0,00 

de velocidades 

1 

73,46 

9,66 

0,49 

de pressão 

reator, 

66,19 

1 

0,00 

com as 

propriE!da•des físiCO··ouímicas dos pseudocomponentes. E assim, as CO!lce:ntr.açé>es 

dos reagentes na região condições ntirn::><> para a 

o 

a 
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0,00 0,00 

100,00 

0,00 



Capítulo 6: Dis1;uss:ão 

no 

as prc•pried<~de;s como rl<>flnir os model1;s 

e 
A aplicação 

o nosso é um 

pesquisas, e "'"'""'''"rr'n" OO:riPI'i'l Sef ;:,ni'OTI!nf'l::>rlin COm 

que as implantações realizadas fac:ilit:em os pesquisadores. 

• e sutldom 

ligados por uma intl=•rf"'""' 

os das no 

1. 

estãtic:o e mnvPl 

de com as 

da reação, com base nas literaturas aplicadas ao petróleo. 

em os 

hiri•·nni>nin gasoso e cet<>lis;:;dor sóli!]O na rea~(ão 

o 



Capítulo 6: Disc11Ssão 

• A 

r:in.S;Iif'.a de rea1;:ão 

es1pe(~ialist<~s no assunto, 

do 

e 

base!ado em exp,erirrlent;:>s realiz<idos 

como um 

partes: 

como foco a 

ou seja, perfil de velocida!:les 

e 

experimentos, 

6.2.1 Sólido "B-rep" 

pressão e propriedades nos 

1 com a rri:>t'~"' 

mas nem ""''"'"'"" as téc:níc;as 



Capítulo 6: Dis<:ussiio 

de pressiio em Pa da fluidodiniimíca de HCC no 

CFX 5.5.1 do reator Parr série 451!1 (llecSc<mt•~daa pressiio de ref•~re11cí~1l. 



uma 

sabendo 

um 

mas t::.rnh,:.m 

precisão nos resultados. 

agi:tad<)r com 

é 

12 vezes m::.dnr no 

na os 

com 

1 

rPvAil'lim para alguns parâmetros no tanque uma menor ne•ce!>si<ladle 

de elementos, enquanto que, para o agitador praticamente todos os elementos 

dimensionados foram utilizados pelo "multí-grid". 

Cm1fioumclio <la malha com saome!ria !a!raédrica do rea!or Parr série 4581 com 559.561 

elemen!os '"'domínio agi!ia<l<>r<> 427.130 elemen!os no domínio !enque, lo!eliZllndo 935.691 elem.,nlos 

!lO COI!jt!!11<>. 



Cap:itulo 6: Dis<:ussi'ío 

é em 

uma 

«<>rl<:IV<>I àS \!af'ÍaÇIÕeS 

é a 

ser 

à 

norma 

menor 

nosso uso, a e resíduo de vácuo for:Am 

segundo as correlações de Pedersen, Fredenslund e Thomassen (1990). 

a 

o 

nosso multifásico é representado uma fase de hidrogênio gasoso 

dispe:rso no hidrocarboneto "'-~""uu :>tr:.v<•o: modelo 

h<>l<>nr-o "''"'*"·rí:>l dos rnrnn'~""'"*'"" envcllvi<]os no processo 

o multifásico formado uma fase 

hídroc:artloneto gasosos, em contato com outra fase, 

hidroc:artloneto ""l'"u<J, e as duas fases '""'"'"'"~"~''" 

, "degassing" e "nnAn' 

de hidrogênio e 

hidrogênio disperso no 

uma 

dessas 

é 



Capítulo 6: Dis•:ussi!o 

na 

as fraç:ões 

ocorrer 

o 

fi'"'""' !1.3 -Vista tridimensional da velocl!lade !lo lli!lrocarbonato em mfs da fluillotlinâmlca 

no CFX 5.5.1 !lo reator Parr séria 45!11. 



nossa no 110 

no Ca1:>ítulo 4 - a 

sem ne(:es:sid;ade 

rmrnh.t'\r" 0 métOdiO prOpOStO, e H!flUH ::l~fl'!Oit::!rtl()!'; 

esc;1uernas com reaç:oes intermEldiálias 

6.3.2 Tempo de CPU 

pois, ape>sar 

e capacidade, 

são menores. nosso 

s para 

corlsíd>e~;ndooscoemcí•ent!=sdeirera~:o 

1 ' 1 o 

o 

estimativa 

"'"'""" os resultados. 

um 

os 

rlnMir"" é de 

_ 10-5 e 

estamos 

A partir exposto e ;:;::~I,AruJn que o t1>n1nn de processamento é de 8,5 -

por íten:~~o. o !r::~rl!'.iPntP. baseado nas corldi!;:õe>s iniril'li;:; e de 10·2 s irá 

anos r.nr1mr·mA o \Ai>ivu::v 

reaç:ão = 



J ) . 1 5= anos ) 

caso 

anos 

flí,:,ntP da inviabilidade computacional, a nossa tentativa considerar que o 

estacionário da fluidodinâmica é atingido logo no e a partir desse insirl'lnirP 

permanece sem com a é Desta tnnm<> 

COIWE•roÉlncia da e sem as 

Navier Stokes a nmwf',m#~nn.i;; da cínétic:a ftr;;n«iF>I1t~'>i 

no """"'" computacional. 

equações de Navier Stokes são imprescindíveis nos sistemas 

no solver para alimentar os cálculos 

tarde oroced'imemto é oostsível no 

obviamente r~"''""'r'rl"' capacidade 

1uh:lção, no caso de 

se a 



Capitulo 6: Dlsc11ssão 101 

no 4 - e 

a nos 

casos A= e B= em 

no 5 - e 

desse oomo da 

o os 

os é ao 

"Constraint equation" 

os {nafta, diesel e gasóleo) pelo oomando "transport 

equation" e o reagente (resíduo de vácuo) pelo oomando "constraint equatíon", 

como o 5.5.1. geral, na forma oomo se obtém os parâmetros 

cinética, há uma polarização erros dos produtos oom um só sinal, sem a 

compensação entre ou seja, nnlm;llm.,ni'"' são todos no;~Jmmf'l ou negativos. 

m;:;,ior agravante 

calculado 

método é em ao reagente, no caso o resíduo 

""'"'"'"l" "constraint os erros dos 

p!c>uu:tu:;, sejam positivos ou negativos, incide sobre este único componente. 

de ser um reagente a sua fração mássíca é menor que a o 

que significa o seu erro é um menor, 

ainda numa comparação relativa calculada em 



Capítulo 6: Dis<:uss:ão 

os valorE!s 

a 

caso 

tr'"""'1~rt"' aolic:ada, e as frações má;;sie<3s 

B 

"'fi'""" S.4 - Vism tridimensional da velocidade do l!iiirogê:nio em mie da fluidodinãmica no 

CFX s.!i.1 do reator Parr série 4SS1, 



Capítulo 6: Dís<;ussilo 

a as é 

uma 

é e o 

a 

serem 

e 

tipos 

• Modificando '""''""':"" a ditu:siviida<ie ciín~'>in:'!ifir.::. através 

t<>rn>t'l UIIU~>!IIU (CâiCU!O 

fator a raror 

do CFX 5.5.1 

n<>nn>T<> modificar O t<>nmn ad\leCl:iVO 

a faror! e o erro 

A análise nrtlhli'!m:;:, rF>v~>li::~ o "'"'!~u" 

a jator 
cre•soenl:e o t,:;rmn ad·ve<:tivo será decrescente e t .. nr~.,,,r~, 

um 

com 

a ""'u'""'" a:nalltJca 1 

nosso 

no nosso 

ob•ilia:ne:nte a ::>u:•uy<::u 

an:alitica é a oo:we:rs~ío com o ad•vec:tivo e ""'"""'v IQruaJ:s a zero. 



os casos nossa o 18 é o 

é em nr"'"""' 
adv<ecti\to é a 

Se comtersí!ío = 

8 

resultado 

passos da demonstração foram facilitados pela solução ani~liti,~, mas esta 

demonstração independa 

soluções m 11rnF!rir:;!~ 

mesma e poderá ser efetuada somente com as 

relevância é o 

em modelagem e 

envolvido, 

nas pesquisas 

seus 

um 

o software com os 

vai determinar a qualicladie dos 



a nossa 

no 1 

seus recursos no I ~ ;:>onw;:~re 

o seu uso é e 

na nossa 

cornpl<lXidade é um pro•~esl>O 

ou 

Ocupação I memória 

Oiscmlizaçlío 

Solver 

Domínio 

oom tra!líçzio no m"'rr.::1rln 

com as 

T ridimensíonal 

1,4Gb 

nós 

Robusto oom olimizaçllo da 

oonliabílidada e !empo de CPU 

Navier Stokes 

Vários modelos 

Inúmeras e lacilida<les 

Móvel e estático com subdomínios 

T éC!'!icas especiais 

e 

e a 

um 

sua 

Bídimensional 

<50Mb 

< 150 pontos 

Solução de sistemas lineares com 

limila!;lío de equaç5es 

Normaimenle com simpliflceções 

Ssm opç5es e lacilídadas 

Um só bloco 

Básicas 

uma fom·,rr•~>n!" p!"Otll>SIC1!1al 

com a mesma ""''rf"''m'>nr'"' 



a 

e 

em do r""'tnr 
l<>nl'!nrl>'~ em escala, 

E na 

as 

1, 

e 

no 

e 

hidrocarborleto e 

com na nossa 

os 

que os aspectos aqui discutidos contribuam para a escolha de softwares 

tr<>l""''"'" de modelagem e simulação de 

é 

e 



7 

acerca nas 

a é uma 

e 

seu e aspecto as 

Na apenas com os 

os 

e 

produtos, consumo 

na 

aspecto, o co11te1Jdo 

no proíeto de 

nn!TI!'!IPt:~r este !'lA!1!'tl'lmAntn 

mn;::tr:~r a imr•nrt:i:lnc:i::l da mo•:Jelélge;m e 

uso 

• Que os parâmetros e 

,,,.;,.;,.,., para "transfom1ar" o piloto em uma 

e automatizado? 

• Quais são os aspectos da do catalísador 

nos 

os 

107 

em 

sem o 

ensaios 

neste 

com 

as 

características 

reação, 

assegurar de'sernp•9n!1o 

nos e na 



a model;agem e 

seu rnl"ffnnrt:>m<>n'tn 

se re!)ete e nem em;aicls com o 

esses t;:.r>f\no"rm<> são C011hEõCÍ<lOS como 

"não determinísticos" e tratados com modelos matemáticos e estatísticos em 

• 

• 

física. 

4581 o processo 

Consideramos o software 1 

Na nossa simulação 

bastante satisfatório, 

de 1,4 Gb RAM. 

1 

nos capítulos passados e agora 

bastante 

com 

isto 9,15 a 

A 

e versátil 

um 

ser 

na sua 

um 

em 

no 



• 
os 

com as 

menores 

hirllmt':::il"hn,nt>!n em aOS nOSSOS da(ÍOS :::ll(lr'lAI'imi"'I1!J'li>t 

ser e 
uíd(Jdini!!mit•::. e rin~·ti"" atra.vês 

nossa 

e 

e 
os 

os 

são um desafio, que esperamos concretizar oom pesquisas de propriedades, 

modelos e e 



Capitulo 8: Sugestões 1 

um enorme a ser na 

os e suas 

con1plexos e 

mocíela1~em e 

• As e os ajustes propriedades baseados nas 

• 

• 

correlações de Pedersen, e Thomassen (1990). Sabendo 

as propriedades físico-químicas nas condições severidade do 

estão disponíveis na e são determinantes nos da 

com outras simulação, é interessante testar 

e 

modelc)S de 

ainda 

mesma 

as 

hidrogênio com e outra fase ""'J'u"' 
no é uma op(;ão 

prática a 

liqllldo + cat<llis<:ldor sóli(jo nos moldes citados no 

é uma 

e os 

de 

roo:êniio disperso 

poderá ser posta em 



• 

cat<!liSaldor na 

mo<:iei<!Qelm e 

a 

em 

nos mr>m<>nírns 

com 

ca!aliE>adi:>r num ro"tnr 

ri<>l<>rnoin:>r OS c.n;~fic:Íf!11T!"S e a 

com menor e 

ser 

hidrogênio em termos de transferência de massa entre fases e seu 

consumo. 

• A nossa e reator estão baseados na SPH um 

modelo com três reações paralelas e catalíticas. A de 
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ANEXO 



1 

nO rA~i!Or 

rea:liz<:;da no <>"fi'Af"''""' dAnti,fion 

oreser1tan1os esta fpn·::~rrlen,t::~ 

mn,nrti\n,MÍ" na indÜSifrÍA para SIJIUI,'<IIJ 

os seus 

e sua 

o 
estacionário ou com ou sem transferência e é 

possível de ser a modelos radiantes e 

particulados. Pode ser em coordenadas cartesianas, ou 

Módulos 

• 

além uso em 

evolução 

de geometria 

ou 

seus recursos sido contínua e 

os 



l 

• 

ree<3beas 

com 

no 

• 

e em 

A 

os principa:is aráfict)S 

<>v•uvc•u escreve os os são 

lidos com outros pós-processamento 

podem ser construídos com inúmeras opções nestas estações de trabalho. 

Abordagem do 

• Escoamento de fluidos 

escoamento deste software estão baseados nas ;,u'u""'"'"' 
eqtJações de Stokes e suas extensões. 

• Transferência 



Ac'lllXO I: Software 

com em 

• 

podem escalar as 

uma t::~rr>hi>m p()SSIVel model<:u os 

as frações má<>SiC<>s 

uma 

• Escoamento compressível 

programa 

menor que 

• 

resolver a ~;qiLla\;<~U com uma constante e validar 

para escoamentos com de 

ser eS(::Oalmemt(lS com número 

ser pouco compressível, a t:qt•aç;:m 

som como sendo infi•>it<> 

o RNG mo,del<;s com 

ser 

os 



• 

ser eS!leCiifiwldo, 

escoarner1tos em e 

o 
ltifál>íco como mot::leiC)S 

m<"•rfir~i~l e 

transferência faces, as forças arraste estão "'"'r1rln estendidas 

serem aplicadas nas gotas e bolhas e ainda os efeitos múltipla partícula. 

massas paredes e ,:;i,:;l,.n1::~<> 

díSipetSOS a força de :>rr<r<>r<> sido desprezadas. As correlações de 

transferência calor e massa a adição de modelos de 

n:>rtíri:ín de calor na n::.r<>rii<> 

de aplicado. 

sobre relaxação das forças no e nas inl!~rf~lr""'"' 

fon!<";:; de massa podem ser considerados nos modelos. Altas ordens em 

• Escoamento transl<en:te 

no eS>COélm<en!o com O t<>rnnn nnrl1=tm ser mclde·laclos com 

ou um f'ri•t6riin 



se 

• 

• 

Rev<rloiljs o mo(::!elo 

Sato é 

• Cinética qulmic:a 

como, 



k= 1-1) 

com rei<IÇÕ<>S e:ste•~Uí1Jm•9tri,::as 

as propriE>dades esp:eoíificadas na 

• 

Condi:ÇÕE!S de contorr1o de parede 

como condições contorno de 

fluxo de ou uma combinação dos Três tipos de condições de 

escoamento são avaliados: entrada em que todas as variáveis são prescritas, 

escoamento massa em a é dada e condições 

de em que a pressão é 

r:ornm1rlo para com expressão modificado para os diferentes 

C011di1;õe!s de contorno. Assim, entrada, escala 

ser especificada com expressões. 

massa e 

serem 

em a ou 



massa . 

• 

de r"nrwri••n::~ri::~., fOt!3tl\!!aS nnrrlArTI Ser Ín<:.Priri:><t nO nrr,nr:::~rrl:::l 

o 

COílSI:a!nte é .,"'"'"" 

• 

referencia do com 

É um solução com malhas 

o 

estruturadas. Isto é comum usamos malhas transientes para variação 

as dos blo>co:s. Pode ser usado, calculamos 

parte é e 

• 

É um >~lnnrilmn 

transientes 

correção 

eduzimlo as iter<IÇÕE~s 

pressã10 para mPihnr>l 

passo 

a performance 

• 



ANEXO I: Sofl:ware 

c:sict::s daclos nnrl~>m ser 

um'"" em 

ser u;,c,uu 

ap.are;ce nor·m::olm~>ntr:. nos 

e 

escrever os 

nnr1ln<> m(lVeiS no mnnil11r com OS nninln·<> 

completa definição do problema após o solver receber as 

informações requeridas para a operação, tais como: de de 

controle, dimensões regimes de escoamento, propriedades TIS!,co-

químicas, aplícedos aos fluidos, e 

cor1díções de ""n''""'" es(::oamento e uu""""· 

Discretização das equações 

entelpia, densidade, energia 

cinética dissipação energia turbulenta podem ser uma 

fnr~m::. fidedigna através das equações balanço massa, momento e energia, 

expressa 



de 

1 é 

ser em um 

disponíveis para obter a 

processador é 

solução, e ainda 

um códi!QO 

os 

o tempo de processamento 

é reduzido com o incremento da capacidade e memória do sistema 

composto em paralelo. 



ANEXO H: Ml':tocío 127 

ANE'::XOII 

década de 

grande "'"'"''''"r'"'"' na área de .. u,uu::;, mas sem haltlili<jadle 

e o 
mas Sem f<>nr<aiT,Anl:o" 

pesquisas 

uma 

aprimoramento do (Método dos volumes llni!tos) no 

as equações aproximadas são obtidas através de balanços de conservação 

da prc•pri•edEide envolvida (massa, quantidade de movimento, entalpía, no 

A caráter físico de 

mais robustos fossem desenvolvidos" A 

possibilidade associar a interpretação física com a matemática de 

dec:iSi\10 para com o pa;;sa1ssem a usar 

o 

método 

finitas pelo fato de 

os 

eram uma 

realizados no 

de 

mas em 

vezes confundido com o método das diferenças 

v"''"'""' casos, as equações discretizadas obtidas 

os em 

o uma 



15 

coordenadas 

na 

a resolv•sr 

com 

um 

desenvolvimento de mé•toc]os em 

a 

coma 

em 

o 

a 

no 

se!melhantE!S àquelas usadas em elementos finil:os. 

mé,toclo dos volumes finitos pode ser utilizado 

menos uma 

deserwolviclo basicamente para resolver orr•l'l!••m;!s 

"'"'~'"' a :>u!!ulfo•u de determinados problemas valor 

de 

"instante de tempo". 

de 

os 

os 

e o 

em 

os 

com 

ao 

re>;ollter problemas que 

isso, é um método 

Isto não 

são cornp(>Stcls 

um para cada 

parcial ou parâmetros distribuídos. Os modelos podem ser 

formados equações diferenciais ordinárias ou Dai'CÍ<:Iis. 



ac<xdo com a 

uma 

um meio, obténn-se uma equação rlif,>r<>nf'i"l orr!i11ária região infi,nit<:sirnal 

OU n!>rf'i<>l é a chamada equação conservação da grandeza em1ol~'ida e 

pode ser escrita para um campo escalar geral ~· Neste caso expandindo os 

termos, t~>rnnr•. 

equação A re>:,res;enta a OOinSE!fll;aci~o massa a zero 

e t/J equações movimento nas três díreçí)es coordenadas são obtidas 

tj; igual a u, v e w com o apropriado termo fonte, que, neste caso, 

l:~rnh.~m oom o l<>rmn 

massa esp•ecí!ica as 

o 



a tlef'etivo e 

a é 

as y, como 

e Scomo 

com existentes na de 

de e nem na 

é 

ou 

A 

de subdomínios, nos quais a lei física de conservação seja de um 

certo grau Esta aproximação ser obtida de duas formas. 

A primeira forma é a da equação de conservação, na 

no O segundo é a 

conservação, na forma conservativa, no volume 

conservação se nri'''"''" através um balanço propriedade em um 

equação 

a grandeza. 

é mais 

conservação na 

a equação ao:roximc!da atnavé!S da int<>nr·~"""' 

divergente, já 

complexi)S. A aorc,xim<;cão 



tonrtn;: em um mesmo nrt>h!t>l'Yl<l 

na 

os 

ser nos 

oellculadl~S em nnr•tn<> so01re a 

um mesmo ""'h''"'"'"" 
os resoo1nSÉ1veís 

dis!:retiza!:las tenham as propri<ldades 

a ('fllmu:;m/>nni::l 

o 
ao 

é 

l\lo!a: Exlral<lo das pul!lliosç<l<ls do llllalisl<a UFSC 

é um 

em 

e Pinlo UFRJ 

l 

as eqLJaç<5es 



obl:ida através 

uma 

a 

resultante tem dia•aor1ais 

fixa, que são mais fáceis de implementar, possam ser aplicados. 

As malhas não 

complexos com uso 

refinamento 

~r1'>rl<>s são mais versáteis na discre!ização 

e adaptação a 

em específicas 

a difi(:uldade .,,,um:•uu dessa ordenação esitabele,ce o 

t"'nn1'>r1hn das variação no banda 

a :>UI'U\i"IU de 

da banda 

com essas malhas, crescem em cmnplexidade os algoritmos para a 

;:,uouyc•v das equações discretizadas. 

uma das discre•tiz<~ÇÕ•es. 

os as 



obtidas a 

a 

ger1era11ízaldO. Neste caso o síst<:;ma oantesí;ano 

sísb:;magenleffilíza!)Oélien,omil 

a 

possível 

é é 

n<>f't'lrnn<:~r as equações 

este novo s1s1terr1a 

existe a pos~;ibiliclade 

e o 

ser 
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