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RESUMO

0 sucesso de mulitos processcos industriais depende de uma
troca de calor adequada de forma gue uma operacio estdAvel com
alta performance possa ser obtida. Para tanto é necessario
definir procedimentos Que permitam tomar decisfes guanto ao

projetoc e operacgio do sistema.

Neste trabeslho é proposto um procedimento para avaliacio
da estabilidade de reatores de leito fixo com reacgdes altamente
exotérmicas. A resgio em estudo € a oxidacBoc do etancl a

acetaldeido sobre Fe-Mo.

E mostrado que através da definicBo de coeficientes de
sensitividade paraméirica e sua incorporscio no mnmodelo do
siastema & possivel obter informacdes de prodeto e procedimento

operacional gue garantam a estabilidade do processo.

De uma maneira geral, no projeto de reatores gquinmicos
duas metas principais =80: garantir faixes de operacfes seguras
com alte performance e minimizar ¢ comprimento do reator.
Estes conceitos s80 usados neste trabalho como critério de
comparacic entre as poseivelis configuracfes para o fluxoe do

refrigerante.

Difesrantes ses80

o

smas para o fluxe do refrigerante =80
i

comnparados abravés  da os coeficentes de sensitividade
paramétrica. Os resultedos obtidos mostram a wvantagem do

esguemsa concorrente.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

Os reatores de leito fixo tem importéncia destacada na
indastria guimica, retroguimica e correlatas sendo de
importéncia fundamental para o bom desempenho da planta a
operacio segura e com alta performance do reator. O sistema do
tipo leito empacotade com reacio quinica & também interessante
para o desenvolvimente de metodologiss e procedimentos (teis
para aplicacdes em reatores quimicos polis s8o sistemas bastante
estudados e com uma gquantidade suficiente de informacdes que

permitem a adocdo de um modelo matemd&tico sofisticado.

Neste trabalho a reagdo de interesme & a da oxidac8o do
etanol a acetaldeido scobre catalisador a base de Fe-Mo, a gual
apresenta uma eguacio de taxa complexa e se processa  no
interior de um vreator de lelito fixo. Por ser uma reagldo
extremamente exotérmica, o resfrismento deste equipamento é
fundamental para a seguranca do processco € para a obtencio do
prroduto desejado com alta seletividade. Da mesma forma o
sucesso de muitos processos industriais depende de uma troca de
calor adecusda de forma gue ums  operscdo estivel possa ser
obtida. Para tanto & necessirico definir procedimentos gue

permitam tomar decisfes gquanto aoc projeto 4o sistemna e

ot

procedimento operaciona

0O objetivo deste trabkalho € o de estudar o reator através
de uma modelsgem matemdtica e posterior simualacio, ocom ©
intuite de verificar o efeito das condicdes do fluido
refrigerante e do projeto mecinico nos perfis de temperatura do

reator, uma vez gue ¢ comportamento geral das funcdes Tiz) pode



ser fortemente modificado guando sio considerados os gradientes
térmicos do fluido refrigerante. Esta andlise é feilta através
de técnicas da sensitividade paramétrica das varidveis de
operacdo a partir da definicé&o dos coeficientes ade
sensitividade e sua incorporacio neo modelo do sistema. Assim, &
possivel obter informacbes de projetoc gque garantam a
estabillidade do processo. Em uma primeira etapa sioc analisados
trés modos diferentes para a configuracio do fluxo do fluido
refrigerante :

- fluxo concorrente;

- fluxo contracorrente;

- fluxo sem gradiente de temperatura.

Muma anélise postericor sBo avaliadas configuracles
alternativas para o fluxo, de maneira a definir a melhor forma
de refrigeracd8o do reator, visando atingir condicdes seguras de
operacidc com alta performance e malor wvida Gtil para o
catalisador. Para andlise do comportamento do reastor &€
utilizado um modelo pseudo-homogéneo gue ce mostra bastante

sdeqguads para atingir os objetivos deste Ltrabalho.

Apesgar do grande numero de trabalhos existenbtes sobre
reatores de‘leito fixe, relativamente poucos tem—se voltado
para a influéncia do esqguema de resfriamento no comportamento
global e estabilidade do sistemsa. Apesar do presente trabalho
né&s considersar modelos rigorosos em termos de projeto mecinico,
como considerado por McGreavy e Maciel Filho, 18988 e Maciel
Filho & MoGreavy, 1883, 08 resultados obtidos s8o

generalizados.

Organizacdo da Dissertacéo

O capitule 1 =spresenta uma breve introducio da Tese com

seus oblietivos € sus organizacio.



0O capitulo 2 consiste da revisio da literatura dos
principais tépicos a serem cobertos durasnte o desenvolvimento
do trabalho com énfase nos critérics de estabilidade mais

comumente aceitos na literatura.

0 modelo para o reator de leito fixo, considerando o
leito fixo de particulas de Fe-Mo como um meio pseudo-homogéneo

é apresentado no Capitulo 3.

0 conceito de ceoeficiente de sensitividade paramétrica e
sua extensdo e aplicacdo para o prezente tipo de sistema s8o
apresentados no Capitulec 4. Un detalhado estudo de varidveis

operacionais e de projeto &€ também apresentado.

No Capitulo 5, sio apresentadas Configuracies
Alternativas de Refrigeracdo. Sendo que a andlise da wmelhor
performance do sistema, em funcBo dos novos arranjos para o
Tluxe do fluido refrigerante, é feita em termos da estabilidade

do reator com base no conceito de sensitividade paramétrica.

0 Capitule €6 é dedicado a um estudo detalhado da
configuracdo concorrente para o resfriasmento de reatores de
leito fixo. A razio deste estudo & explorar os ponﬁos rositives
deste tipo de arranjo e elucidar certos pontos importantes,
baseando-se nos critérios desenvolvidos neste trabalho, gue nio

foram devidamente tratados na literatura.

0 Capituioc 7 condensa as conclus8es obtidas neste

trabalho e apresenta sugest®es para trabalhos futuros.

Finalmente, as deductes das eauagles dos coeficientes de
sensitividade paramétrica s@o apresentadas no Apéndice 4.1 e no
Apéndice 3.1 & apresentado o software desenvolvido neste

trabalho para a modelagem e simulecBo do reator.



CAPITULO 2

REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1 - Introdugdo

Reatores de Leito Fixo s8%o Dbastante estudados e na
literatura encontram—-se vdarios trabalhos sobre & andlise da
sensitividade paramétrica, visando atingir uma slta performance
para O reator.

Neste capitulo serd feito uma abordagem scbre o comporbtamento
de reatcores de leito Ifixo, com énfase para © processo de

oxidacic caetalitica do etanol a acetaldeido.

2.2 - Reatores de Leito Fixo

A oxidacBo catslitica do etanol a eacetaldeido scbre
catalisador de cobre oxidado fol estudada por Moura (1984). A
partir da montagem experimental deste trabalho, Maciel Filho
(1285) levantou dados c¢inéticos da oxidscio catalitiéa do
etanol a acetaldeido sobre Fe-Mo oxidado. Estes dadoe foram
tratados através de um wmecanismo reaciconal baseado no método de
Temkin, sendo deste modo obtido o modelo cinético da oxidacio
do etancl a scetaldeido. Este apresenta uma eguacio de taxa

complexa seguindo a lel de Arrehenius.

Na literaturs grande parte dos trabalhos sobre mcodelagem

de reatores de leito fixe s#Eo baseados em um modele pseudo-

o

homogéneo considerando uma cinética simples para a reagio



catalitica, dentre os guais podem ser citados , Welsenaere &
Froment (1870), Hosten & Froment (1888), Lppez et al. (18813,

Borio et al. (1988) e ocutros.

Entretanto, na pratica industrial, geralmente as resgles
aquimicas apresentam uma taxa de reac@o complexa e 08 modelos
da literatura ndo se ajustam satisfatoriamente &0 processo real
para toda a faixa de operagio. Asaim, as principsis
deficiéncias na modelagem dos processos cataliticos com
reatores de leito fixe se devem ao fato de gue as cinéticas
guimicas s&o incompletas ou imprecisas (Froment & Hofmann,
1887). Obviamente isto também tem um impacto sobre os critérios
de estabilidade, que 80 normalmente derivedos a partir de

eguaches cinéticas de primeira ordem.

Neste trabalho, a0 se utilizar uma reagio guimica com
cinética complexa, serd abordado como tratar este tipo de
problema utilizando~se dos modelos pseudo-homogéneos
simplificados visando uma generallizagio de procedimentos para a
modelagem de restores industriasls com &nfase na obitengioc de
critérios de egtabilidade e de projetos que sejam

generallzados.

A maior parte dos processoes cabtaliticos envolvendo
reagentes gasosos, fazem uso de reatores de leito fixo o gual
consiste de um tubo cilindrico preenchido por particulas de
catalisador. O reagente escoa através deste meio poroso. Este
tipo de reator apresenta baixo custo de construcio, de operacio
e manubtencio, sendo entfo largamente utilizado. Atuaslmente,
este tipo de sistema tem sido também considerado conveniente
rara a reduclBo de emissles poluentes, desde aque adequadamente
projetado (Maciel Filho e McGreavy, 158823).

Para oprocessog onde a reaclo gquimica € extremanmente
exoiérmica ou requer altas pressbes, a utilizacdo de um resator
de leito fixo se torna indispensidvel para minimizar o custo

econdmico do processo (Hill, 18977y .



As dificuldades relacionadas com o© uso de reatores de
leito fizo, se devem ao fato da temperatura do reator nio ser
uniforme ao longo do comprimento do tubé e & maior parte da
reacdoc ocorrer nas proximidades da entrada do reator se
condicdes de projeto e operacdo ndo forem adequadamente

escolhidas.

Em reatores n8o adiabdticos a temperatura do leito pode
ser muito diferente da temperatura na parede, aumentando assim
a taxs de reaco local ( MeGreavy e Maciel Filho, 18988; Maciel
Filho, 1888 1. Os efeitos térmicos da reacBo podem ser

reduzidos controlando-se a variacio de temperatura e vazio do

fluido refrigerante, o gue permite entdo controlar a8
temperatura interna do reator, come serd mostrade neste
trabalho.

Uma maneira bastante apropriada para avaliar o
comportamento do sistema guando diferentes projetos e
procedimentos operacionals s8c utilizados, é aguela através da
simulacgio por computador. O progresso dos métodos numéricos e o
aperfeicoamento dos modelos matematicos contribusem para uma
modelagem mais rigoroea dos reatores, de forma gue resultados

maig confidveis podem ser obtidos.

2.3 - Bengitividade Paramétrica

A utilizacio do conceito de sensitividade paramétrica
permite o desenvolvimento de anédlises Gtels para a tomada de
decisfes., Trabalhos piconeiros sobre sengitividade paramétrica
e comportamento “run away'’ de reatores de leito fixo foram
publicades rpor Bilou & Amundson (1858) e por Barkelew (18593).
No entanto ¢ conceito nio tem sido explorado com todo o seu

potencial. De fatc este conceitc pode ser utilizado, como



Cop.2 — Bevigfo RBibliografica 7

mostrado a0  longo deste trabalho, como um possivel coritério
para © projeto de reatores de alta performamce com estabilidade

controlidvel.

Quando se processa uma reac8o auimica extremamente
exotérmica a ocorréncia de "hot spots” & praticamente
inevitidvel, sobretudo quando se considera constante a8

temperatura da parede externa do reator. Para muitos casos a
temperatura hot spot € muito sensivel a pegquenas mudancas nas
varidveis de processo, tals como, temperatura de entrada dos
reagentes, concentracio, temperatura, vazio do fluido

refrigerante eto.

Bilous & Amundson (18568) denominaram tals condigbes de
"sensitividade rparaméirica”. A andlise deste fendmeno mostra
gque alta sensitividede paraméirica pode levar o resator a operar
em condigfes "run away'. Assim o estudo deste fendmenc & uma

parte importante para o projeto e operacio do reator.

Grande parte dos trabalhes da literatura ( Bilcus and
Amundson, 18E0; Barkelew, 1858; wvan Welsenare and Froment,
1870; Me Greavy and Adderley, 1874; Rajadhyasha et al., 1975
Oroskar and Stern, 1878; Morbidelli and Vaerma, 1882 ) baselia-ge
no modelo pseudo-homogéneo, considerando a temperatura da
parede constante e restringem-se a cinéticas simples. Isto
slgnifica qgue intrinsicamente estd sendo supcsto gue o fluido
refrigerante tem temperatura constante, o gue £ uma supoesic8o

inadeguads em muitos reatores industrisis.

Van Welsenaere & FYroment (1870) introduziram dois
critérios intrinsecos para predizer condigdes “run away'’,
baseados na ocorréncia de pontos caracteristicos no perfil de
temperatura do reator. Ho primeiro critéric € propogtc gque ¢
ponto de méximo, da curva maxima, no diasgrama Pa vs T & um

ponto critico e determina as condigdes iniciasis de Pa® & To.



A curva méxima é obtida pela unio de todos os valores maximos
de temperatura. O segundo critério é baseado na localizagic dos

pontos de inflexd@o do perfil de temperaturas do reator.

Hosten & Froment {1888) desenvolveram um critério
intrinseco para sensitividsade paramétrica em reatores tubulares
resfriados concorrentemente. Este critério haseia—-se
egsencialmente na aproximac8o ague van Welsenaere & Froment
{1970) fizeram para o caso de temperatura constante na parede
externa do reator. O método consiste em localizar a temperatura
maxima do reator através do diagrama T ve Pa e assim calcular

os valores criticos das varidveis de entrada (Figura 1).

McGreavy & Adderley (1874) consideraram o8 efeitos de
transferéncia de massa e calor intraparticulas & interfases.
Eles indicaram que o8 modelos pessudo-homogéneovs somente s&o
boas aproximacdes para o estudo da sensitividade paraméirica
gquando a taxa controladora do processo € a reagdoc guimica. E
somente neste caso os fenfmenos de transporte inter ou

intraparticulas podem ser negligencisdos.

Rajadhyvaehsa et al. {1876) estenderam o critéric de wvan
Welsensere & Froment (1970) para modelos heterogéneos
cataliticos, porém as mesmas suposices simplificadoras

anteriormente adotadas, relativas ao fluido refrigerante, foram
ainda consideradas. Portanto a contribuicio desses auitores
deve-se beasicamente com relacdo &s pessivels resisténecias a

transferéncis de massa.

Lopez et al. (1981) estudaram a sensitividade paramétrica
de um reator do tipo 1leito fixo, supondo escoamento
empistonado, considerando os gradientes térmicos do fluido
refrigerante para a configuracio concorrente. Foram analisados
diferentes regimes de operagdo através do conceito de varidveis
limites e vwvaridveis criticas, as guais sZ3c obtidss por
expressdes analiticas deduzidas a partir das eguacles de

balanco.



Riblicurafica

Figura 1

Figura 1 - Diagrama Da-T. O ponto M € © méximo da curva méxima

(Lopez &t al., 189813,
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Hiavacek & Votruba (1977) definiram o8 coeficientes de
sensitividade paramétrica como critério de estabilidade.
Sepuindo as idéias do seu trabalho, Henning & Perez (18985)
introduziram um critérico intrinseco baseado na sensitividade
dos perfis de temperatura do reator com respeito a temperatura
de entrada. Foram aplicados estes conceitos para reacdes

miltiplas com bons resultados.

A situac8o contracorrente foli tratada por Akella & Lee
(1983) que propuseram a diluicdc do catalisador para melhorar a
performance do reator. Foi entido desenvolvido um método
aproximado para prever as condicgfes seguras de operagdo,
baseado na andlise do diagrama de temperatura de entrada dos

reagentes versus temperatura do fluido refrigerante.

McGreavy & Dunbobbin (1878) analisaram os esguemas
concorrente ¢ contracorrente para a refrigerac8o do reator
levando em conta a influéncia de chicanas e descreveram unm
modelo mails detalhado para o fluxo do refrigerante. A reacio
ubtilizada fol a oxidacBo do benzeno scbre pentdxido de vanadio
para a obtencdo do anidrido maléico. A cinética considerada foi
simples, de primeira ordem, e .a é&nfase do trabalho foi
basicamente a de mostrar o efeito gue o fluxo cruzado de
refrigerante tem sobre o comportamento do reator e ndo o de

estabelecer critérios gerals para reatores de leito fixo.

A comparacioc dos varioce critérios de sensitividade
paramétrica com dados experimentais foi feita por El-Sawi et
al. (1878) e Emy et al. {1980) & mnmostra, de uma forma

simplificada, o potencial de aplicacio da técnica.

Finalmente, Borio et al. (1989} desenvolveram eguacdhesg
baésicas para os coeficientes de sensitividade paramétrics,
similar ao método proposto por Hlavacek & Votruba (1877). Estes
coeficientes s%o wutilizados como critério de estabilidade do

reator. Foram analisadeos trés diferentes configuracdHes para ©
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fluxo do refrigerante, o8 quals sAc comparados através dos
coeficientes de sensitividade paramétrica. Os resultados
mostyram, de alguma maneira, a vantagem da configuracio
concorrente para o fluido refrigerante, porém vm  modelo
cinético simplificado foil utilizado e os resultados s8c validos
somente para confiiguragles convencionals de reatores de leito

fixo.

A partir ds metodologia prroposta na literatura e, em
espaecial, nos procedimentos adotsdos por Borio et al. (1888) e
Hlavacek e Votruba (1877}, neste trabalho serfo desenvolvidas
as equacdes para o8 coeficientes de sensitividade paramétrica
de um reator de leito fixo considerando os gradientes térmicos
do fluide refrigerante, assim como o tipo de configuraclo para
o seu fluxo. Na metodologia a ser proposta neste trabalho, sera
dada énfase para reagelfes cinétlicas complexas, exemplificada
rela oxidagdo do etanol a acetaldeido, de mode a permitir

genersalizacho dos critérios.

A andlise obtida através da solucio das eguagles de
balanco em conjunto com as eguactes dos coeficientes de
sensitividade & importante pois prevé as condigbes mais
adegusdas de operacdo. Assim & possivel definir o “design" do
reator através de modelos mais detalhados, como os seguidos por
Muciel Filho (1889) e por McGreavy & Maciel Filho (1881).-

A nivel de informacio, uma revisdo mais detalhada sobre
sensitividade paramétrica de reatores de leito fixo pode ser
obtida nos trabalhos publicados por Hlavacek (1870), Froment
(1984), Rajadhvaksha & Palekar (18984).
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2.4 - Conclusées

Neste capitulo foi visto que a andlise da sensitividade
raramétrica de reatores de leito fixo & estudada em varios
trabalhos na literatura, no entanto os critérios desenvolvidos
nac sio prontamente utilizados para c¢inéticas complexas e
também ndo pressupdem, de uma maneira geral, variscles da

temperatura do fluido refrigerante.

A infliuvéncia do fluido refrigerante nos perfis de
temperatura do reator € analisada por varios autores porém de
forma simplificada. Aseim sendeo, devido a importincia das
condictes do meio refrigerante scbre o leito do catalisador,
esgpecialmente guando alta performance é considerada (Maciel
Filho, 1888}, existe necessidade de um estudo sistemidtico de
sua influéncia no comportamentoe globkal do processo, inclusive

com proposta de refrigeracdo alternativa.



CAPITULO 3

MODELQO MATEMATICO

3.1 - Introdugédo

NHeste capitulo s8c apresentadas as equacdes matemdticas
gque descrevem um reator catalitico nioc isotérmico, néo
adiabsatico., unidimensional e com gradientes térmicos no fluido
refrigerante. Também 880 apresentadas as correlacfes que
permitem os calculos dos coeficientes de transferéncia de calor
e das propriedades fisicas dos cowmpostos auimicos utilizades na
simailacio. O intuito & apresentar um modelo geral que possa ser
aplicado rara qualguer cinética, embora as equacdes
apresentadas refiram—-se & cinétlca de oxidagiio do etancl a

acetaldeido.

3.2 - Modelo Matemdtico

Para andlise do comportamento do reator catalitico de
leito fixo serd utilizado um modelo pseudo-homogéneo, o qual

baseia-ge nas seguintes hipdteses:

1. A diferenca de temperatura e concentracio entre as
rarticulas do catalisader e o fluido reagente &
desprezivel. EHEsta considersc8o € mais exata, guasnto
maiores forem as vazdes utilizadas, o gque normalmente

cocorre em reatores industriais;
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2. A dispersic axial méassica e térmica pode ser
ignorada, devido as dimensbes axiais dos tubos de
acordo com os critérios propostos por Varma (1881);

3. O escoamento dos gases ocorre na forma
empistonada, o gque & comum em muitos sistemas
industriais, especialmente gquando diémetros reduzidos

s80 utilizados:

4, 0O modelc c¢inético empregado para a reaclo catalitica
basela—se numa reacdo irreversivel de pseudo-primeira

ordem com a egquacio de taxa dsda por @

r’ = K P, Py (1)
onde:

= - E
K= K, EXP( -2 ) (2)

Esta Gltima hipdtese ndo é restritas pars a utilizsac8c do mndelo
em processog com cinética complexas, coomo serd mostrado a
seguir. Na wverdade, é intuito deste oapitulo degenvolver
expresstes que sejam genéricas e gue independam do tipo de
cinética, visto que normalmente os trabalhos publicados tratam
de cinéticas simples de primeira ordem. Assim as eguacles
relacionando T, Te, Pa e Po 8o obtidas sob  condiclies de
regime estacionidrio utilizando-se os balancos de massa, energia

e quantidade de movimento.

1. Balanco de Masmsa

dx.& HPBI {3)
dz G

|
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2. Balanco de Energia

-~ Interior do tubo

ar _ (-AE) pp  4U(T-T.) o
dz G‘%w G(%gc&
- Para o fluido refrigerante (parede externa do reator )
che_‘ricftUtn{T"Te) (5)
dzZ ﬁh(&m
3. Balanco de Quantidade de Movimento

P, - - 2

dz Nz e pgd, (6)

Em condicbes industriais de operagdo, grande parte das
reagctes guimicas s8o complexas e a ed. 1 n8o representa a
eguncio da taxs dessas reacles., Como exemplo tem-ge a oxidacio
do etanol a acetaldeido. gue ocorre sobre catalisador comercial

de Fe-Mo. Esta reacdo serid representada por :

A+Y%2B~C+D (7)

onde

A : etaznocl B : oxigénio C : acetaldeido D aguas
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O modelo cinético desta reacho é dado pela sepguinte expressio
de taxa, obtida por Maciel Filho (1885) :

2 PP
= K K Py Py (8)

K P,+2K, P+ K, K, PP, + Ky K Py P,

As pressdss  parciais dos componentes da reacio

dadas porvr

(1-X%) P,

53
(9.213-—0.53}) Py
Py = 3
Xy Pr
Pe= =75
0.7% R, P
P, = . 2
onde :

8 =1 +0.5X, + R,

acima, si8o

(9)

(10)

(11)

(12)

(13)

0 balanco de massa serd expresso em termos da pressio parcial

do etanol, Pa, o gual & o reagente limitante. Assim da eg.9
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ent&o:
2 .
. dpy  dX, (Pp+0.5 F)° P dr (14)
dz dz = P, (1.5 +R) P, dz

Substituindo a egq.3 na eq.14 o balanco de massa passa a ser

egcrito por

_ dPA:fé’pbr'x(P?+0.SPA)z_£éx_§z' (15)
dz G P, {1.5 +R) p," dz

As equagdes de balango podem ser reescritas da seguinte forma :

mg%wﬂpégw(bwgim_c(i“?’c) (17)
%=D(T—Tc) (18)
%%. =F(1_75 , 150 (N;-e)) (19)

Onde og grurpoe A, B, C, D, F, a e b s8c definidos como:
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o
a- PM P Pr (20)
G
- o
B=( AH ) p, Pp (21)
G Cpy
&
= —— 22
G Gy, d. (22)
r d Ut
D= —_t " "0 (23)
W&C;g
- -13 - 2
F= 2 7.165x10 (1-e)¢ (26)
e pg dy
_E
&~ % {24)
b=1In(K,) (25)

Para a utilizaclo das sguacgles de balango, na forma
apresentada é necessédrio fazer um rearranjc para gue o valor de
r nas expressdes, seja dado pelo valor real da taxa ( eq.8 ).

Isto serd feito pelo seguinte algoritmo de célculo:
1. A cada passc de integrac8o r € obtido pela eq.8 ;
2. TFaz-se r' = r

3. Obtém-se o valor de K pela eg. 1 e ent8o determina-se
Ke pela eg. 2, sendoc este wvalor de Ko o utilizado
nas equacdes de balanco através do termo b .
Assim & expressio da taxa € sajustada localmente em todo o
comprimento do reator. As equagdes diferenciais ficam de uma

forma genérica e gualguer gque seja a eguacdo de taxa de uma
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uma reacio aquimica, as equacdes do modelo podem =Ber aplicadas
fazendo este ajuste para a expressio da taxae da reac8o. Este
procedimento permite uma generalizacgio dos critérios a serem
dezsenvolvides pois s80 0s mesmos para gualguer cinédtica, uma
ver gque a taxa da reacBo € csempre reavaliada localmente nas
equacdes de balanco do modelo matemdtico. Desta maeneira para a
utilizacic do software desenvolvido neste trabalho &
apresentado no Apéndice 3.1 & necessidrio somente a inclusio ds
cinética (gque pode ser complexa) e dos dados operacionais do

processd.

Ha equac3o do balanco de energia para o fluide
refrigerante, atencdo deve ser dada para o grupo D. 0O uso
apropriado de um sinal para We poderd adaptar as eguacdes
anteriores para gualguer tipo de configuracio:

- We positivo para fluxo concorrente;

-  Weo negativo para fluxo contracorrente.

Além disso, um valor muito grande de We (positivo ou negativo)
poderd cancelar o valor de D , pois , De 1/We. Por
conseguinte dTfe / dz = 0 . Isto permite utilizar o modelo
acima no caso de operacio com temperatura constante do fluido
refrigerante. Assim sendo, através das mesmas equaces de
balanco, pode—-se analisar tré&s esqguemas caracteristicos do
fluido refrigerante: concorrente, contracorrente e a
temperatura constante ( por exemplo um reator de escoamento

paralelo com alto fluxo de refrigerante ).

As eqguactes de balango podem ser resolvidas com  as

seguintes condicbes de contorno:

X, =0
P, = pf
Em Z = 0 T T
T =T,
T. = T¢ ( operacfo concorrente )

onde:
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Pro & a press8o total inicial:s

To € a temperatura inicilal dos reagentes; .

Te® & a btemperaturs inlcial do fluido refrigerante em Z = O.
Em Z = L - Ta = Tel ( cperaglo contracorrente )

onde:

Tel & a8 temperatursa inicial do fluido refrigerante em 7 = L.

Para os casos em gue a bemperatura de entrada dos resgentes é
igual a temperatura do fluildo na entrada do reator, tem-se a

seguinte condicdo de contorno :
Em Z = 0 - T = Te = Te

Qs valores das constantes fisicas, as correlacles dos
rarimetros que determinam o coeficiente global de troca térmica
e as expressfes das constaentes do modelo cinético, foram
spresentadas por Maciel Filho (1885). QOutros grupos de
parémetros cinéticos foram ‘também obtidos por Maciliel Filho e
Domingues (1881), porém ndoc foram utilizados neste trabalho.

Para o célculo do coeficiente global de transferéncia de calor

& utilizada a eguacdo :

i i de de 1
I e d In - + - 27
U h, 2 K, ( d, ¥y (27)
0 coeficiente internc de transferéncia de calor {para

regfriamentoc) & estimado pela correlacio de Leva (1984)

d
h=3.5 _ﬁgxp(~—4.e ﬁﬂ] W07 - (28)
t
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Ag propriedades fisicas da mistura reagente sio tomadas como
sendo as do ar, pois a concentracio de etancol & baixa (misturas
altamente diluidas devem ser utilizadas, segundo Maciel Filho,
1985 e Maciel Filho & Domingues, 19881). Es=sas propriedades sdo
tomadas como funedes das varidveis de estado do sistema e
portanto sio recalculadas ao longo de tode o comprimento do
reator. As correlascdes para propriedades fisicas dos compostos

usados na simulacio g0 as seguintes:

K, = 4.8825 EXP ( - 9.624 + 0.8641 In T ) (29)
K, =2.6788 EXP ( - 0.7618 + 0.3695 Ln T ) (30)
p = 0.0382 + 0.0061 T°5 (31)
cé = 0.24 + 3.442 x 10™3 £ + 2.649 x10°® t2% -1.631 1074 ¢3 (32)
%ﬁ = 0.153 (33)

Os valores das constantes Ki, Kz, Kz e Ea s8o:

K, = 3.41492 x 105 EXP ( - 1?;‘5 ) (34)
K, = 2.34757 x 10® EXP ( - 23;;';‘,3 ) (35)
K, = 1.78585 x 107 EXP ( - 1:;6;4 ) (38)
K, = 1.19281 x 10 Exp ( 22471 ) (37)

RT
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A porosidade do leito catalitico & calculada pela expressio:

(1-e) =2 | (38)
Pre

A solucho simulténea das equacfes de balanco permite
definir as condicBes mais adequadas pars & operacéo do reator
ou ainda, o© projeto do reator para operacac com alta

periormance.

O programa wtilizado para executar a aimulac8e foi
desenvolvide em linguagem Fortran e apresentado no Apé&ndice
3.1, O sistema de equagfes diferencials fol resolvido por um
algoritmo numérico hbaseado no método de Runge-Kutta de 428

ordem.

3.3 - Influéncia do Fluido Refrigerante na

Performance do Reator

Para ilustrar a influénecia gque o fluido refrigerante tem
na performance global do reator sio mostrados os perfis de
temperatura no interior dos tubos ao longo do comprimento do
reator, para diferentes condicles do fluido refrigerante, msslim
como para diferentes esquemas de refrigeragio, ou ssja, fluxo

concorrente e fluxo contracorrente ( Figura 2 ).

Na Figura 3 pode-se obgervar & influénecis da temperatura
de alimentacko quandeo o reator € refrigerado concorrentemente a
uma baixa vazio (We = 20 kg/h). Quanto maior a tempsraturas de
slimentacio, maicres os pontos quentes. Condigles de "run away’

ccorrem para Te acima de 205 =C.
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Guando se altera a direcdo do fluxeo do refrigerante
{fluxo contracorrente), a temperatura do reator tambémn
apresenta gradientes maiores com o aumento de To, embora menos
acentuadog como mostra a Figura 4. Observa-se gue a partir de
certa posic8o, a temperatura do reator € menor do gque a
temperatura inicial, o gue leva a conversfes bem menores do que

no caso anterior.

Aumentando a vazBo do refrigerante para We = 100 kg/h
(Figura 5), observa-se uma gueda da magnitude dos pontos
quentes, embora para altas temperaturas de alimentacio

verifica-se a occrréncia de condices "run away’.

Alterando o fluxo do refrigerante, Figura 6, observa-se
gque aumentando & vazdo do refrigerante os valores dos picos de
temperatura maxima também sumentam. Para vazbes do refrigerante
ainda malilores, os perfis de temperatura sio igusis em ambos os

esquemas, como era esperado.

Fixaendo a temperatura de alimsntacdo {(Te = 200 =C) e
variando a veazic do refrigerente (fluxce concorrente), obhserva-
se pela Figura 7, gue guantoc menor a vazio, malores s80 08
picos de temperatura méxima. Entretanto para ¢ fluxo
contracorrente, Figura 8, guanto menor a vazic do refrigerante
mencres s&o os gradientes de temperatura. Nestas condicgdes a
curva com ¢ malor plceco de temperatura € para We = 100 kg/h e
com AT 33 =C. Observa-se pela Figura 7, que este AT é prdéximo
ao valor obtido, nas mesmas  condicdes, para o fluxo

concorrente.

Portanto, conclui-se gue variasc8o da temperatura de
alimentacio, vazdo e configurac8oc para o fluido refrigerante,
altera sensivelmente o perfil de temperatura do reator, sendo
ent8o varidveis importantes na performance do  reator. Uma
andlise mais detalhads da influénelia do refrigerante seréd feita

no proxime capitulo.
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Figura 2

Tco
|
To T

Te

Esguema com fluxo concorrenie

To ;O

\Jfgc

Tec

Esguema com fluyo confracoriente

Figura 2 - Configuracdes para o fluxo do fluide refrigerante
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Figura 3
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COMPRIMENTO DO REATOR (m)
Figura 3 ~ Influéncia da temperatura de alimentacdco no perfil

de tenmperatura do reator.

baixa vazio.

Esquema concorrente com
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Figura 4

sssxtr fo = 180 oC
oeoon Jo = 180 oC
canss To = 185 oC
cespw To = 200 oC
ss00e To = 205 oC
cesee To = 210 oC
(3)
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0.0 0.2 0.4 G.6 0.8 1.0
COMPRIMENTO DO REATOR (m)
Figura 4 - Influéneia da temperatura de alimentacio no perfil

de temperatura do reator. Esguema contracorrente com

balixa vazio.
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Figura 5
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Figura 7
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3.4 - Conclusdes

Neste capitulo foram apresentadas as egquacbes do modelo
matemético pseudo-homogéneo em uma dimensico para representar o
reator na oxidécéo catalitica do etanol para a obtencéo do
acetaldeido. Este modelo & também escrito em termos de grupos
de variédveis gue s8c adeguadamente rearranjadas de forma que
uma representacio genérica é obtida. Considerag8o € dada em
especial para a generalizacBo do modeleo para a utilizac8o de

cinéticas complexas de gualguer natureza.

S8o0 também mostradas as 1infliuéncias gue condicbes
operacionails do fluido refrigerante e do esguema de
refrigeracBo exercem sobre o comportamento global do restor, &
partir da andli=se dos perfis de temperatura no interior dos

tubos.
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COEFICIENTES DE SENSITIVIDADE
PARAMETRICA

4.1 - Introdugdo

Em condicgdes industrials, devido as reagaes aguimicas
serem altamente exotérmicas, a temperatura do reator tende a
elevar—-se repentinamente em direcgfic a um maximo ou "hot spot”,
o qual é ususlmente localizado perto da entrada do reator. Este
gradiente de temperatura pode causar a gqueda da seletividade da
reacBo no caso de reagdes waltivlas e temperaturas extremas
podem causar rédpida deterioracio do catalisador. Na pratica
estes pontos guentes devem ser mantidos dentro de limites

permissiveis de modo a ndo comprometer a seguranca do reatbor.

No estado estacliondrio, os perfis de temperatura so longo
do reator, no gqual se processa uma reacBo exotérmica, sdo
usualmente caracterizados pela temperatura méxima ou “hot
spot”, embora o desenvolvimento do prdprio rerfil seja

importante para a operacio otimizada do reator.

Para certas condictes de operac8o, a magnitude dos "hot
spot” torna-se extremamente sensivel para peguenas variacBes
nes paradmetros de entrada do reator, ou mudsesncas nos parémetros
fimsico—quimicos. Bilous e Amundson (1956) chamaram estas
condigbes de 7 sensitividade paramétrica " ou comportamento

"run away’ do reator.
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Desta maneira é de extrema importéncia obter procedimentos gue
permitam definir a estratégia operacional que leve o sistema a
ter condigbes de operac8o conhecidas e desejadas. Isto é de
extrema importéncia especialmente para a definicgio de
estratéglias de controle € operagio otimizada do sistema, gque
normalmente ocorrem em condigbes muito proéximas das que causam

instabilidade operacional.

O objetivo deste trabalhoé o de estimar as condicfes onde
a sensitividade paramétrica ocorre e selecionar as condigdes
mais adegquadas para a operagdo do reator, com intuito de evitar
situactes onde ocorra efeito do +tipo '"'run away”. Entre as
varidvels operacionais, as de maior interesse sio a Lemperatura
e vazndo do fluide refrigerante, sendo estas, varidveils
importantes para garantir a operacio segura do feator com alta
rerformance. A wutilizacBo destas wvaridvelisg & devida a
possibilidade de nBo alteracBo da produtividade do reator
guando da escolha da varidvel manipulada, além da sensitividade

do siptema a estas varidvels.

Na literatura, grande parte dos trabalhos scbre
sensitividade paramétrica de restores de leito fixo,
consideram a temperatura do fluide refrigerante constante.
Pode-se citar: Bilous & Amundson (1858), Barkelew (1858},
Welsenaere & Froment (1870), McGreavy & Adderley
(1974),Rajadhyvaksha et al. (1875), Oroskar & Stern (13789). Esta
n&o é uma consideraclo conveniente para fluidos que apresentem
uma capacidade calorifica reduzida. O mais comum é& &a
refrigeracdo com sal fundido e fluido térmico e nestes casos, ©
gradiente de temperatura do fluido refrigerante ni&o pode ser
desprezado., 0 mesmo pode ser dito dos fluidos térmicos
comerciais gQue embora possuam uma boa capacidade calorifica,
podem apresentar gradientes térmicos gignificativos,
especialmente gquando a operagdo em alta verformance é
pretendida (Maciel Filho, '1989). Somente alguns autores

estudaram esta  situac8o de nfo isotermicidade do refrigerante.
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Na analise da influéncia do fluido refrigerante nos
perfis de temperatura do reator, o tipo dg configuracBo & um
pardmetro multco importante. Asgeim, serio analisadas trés
configuracdes para o fluxo do refrigerante:

- fluxo concorrente em relacdo so fluxo dos reagentes;

- fluxo contracorrente em relacic ao fluxo dos reagentes;

- fluxo com temperatura constante para o refrigerante.

Dentre estas configuracdes, os reatores operados com Tfluxo
concorrente e contracorrente s%c o5 mais utilizados e existe
ainda hoje uma grande controvérsia sobre qual tipo de projeto
& mals convenlente (Borio et. al., 1888; Maciel Filho e
MoGreavy, 1888).

Para que a temperatura do fluido refrigerante seja
constante é necessarico a combinacio da uwtilizac8o de fluidos
refrigerantes com alta cspacidade calorifica e altas vazdes de
operacio quando séo considerados processos com  reacdes
altamente exotérmica. HNeste caso, reatores dotados com chicanasg
podem  trazer problemas devido & elevada gueda de preszs8c no
casco € mesmo intensosgs fluxos secundiarios nos orificios das
chicanas e nas aberturas laterais entre as chicanas e o casco (
MeGreavy e Maciel Filho, 1288).

Uma outra opcio s#c os reatores desprovidos de chicanas,
conhecidos como reatores de fluxo paralelo, cue possibilitam a
utilizaec8o de altas wvazles de fluido refrigerante sendo

normalmente utilizados pare reacbes fracamente exotérmicas.

Para os trés esguemas de refrigeracio, a andlise através
do conceito de sensitividade paramétrica e dos pontos gquentes,

& uma ferramenta muito Util podendo indicar as condicles mais

adeguadsas para a operacico segura do reator,
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4.2 — Coeficientes de Sensitividade Paramétrica

Neste capitulo a sensitividade paramétrica € calculada
haceando—se no método proposto por Hlavacek and Vobtruba (1877).
A sensitividade paramétrica ( Sis ) da varidvel ¥xi em relacgdo

ao paré&metro ou varidvel de entrada mwy pode ser definida como:

ird
Siy = 37;

(39)

Assim, Si3 , expressa o quanto a varidvel i1 é sensivel a
varidvel de entreds my . 0Ou seja, guanto mailor for o wvalor
abscluto de Sis mals sensivel & a varidvel ¥ frente & mudangas
na varidvel w3y . Para a temperatura do reator, Y1 = T .,
(temperatura dos resgentes no interior do tubo , regido do
leiten catalitico}, é conveniente ter baixos valores de Sipx para
garartir que o reator n8o opere em regifes instéaveis, o que

poderia levar a condicoles de "run away’.

A temperatura do refrigerante, Tesxr , serd considerada
comn A variavel de entrada, pois na pratica a temperatura do
v vigerante pode ser selecionada como a wvaridvel manipulada
rava alterar a performance de operacio de um determinado reator
=sem & lterar a vazio de reagente a ser convertido, embora cutras

vmrriaveis também possam ser utilizadas.

Em algumas siituacles a temperatura do fluido refrigerante
nio €& uma varldvel adeguada para sger usada como variédvel
manipulada em operacio controlada por computador, prois o wvolume
de fluido a ser tratado € muito grande de forma gue ¢ tempo de

resposta do sistema é exessivamente longo.
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ds d, o a , diy

Pl = Qo A = 9 ¢ 41

- dz( an;,) aﬂj( I ) (44)
EntBo :

ds, _ g ( dp, 45
dz BTci( dz ) (45)
ds, _ 8 dr

dz sm( "é"z") (486)

\

ds, _ @ { dr, (47)
ds, _ o ( dpg) (48)
dz dT\ dz |

Portanto, tem-se as seguintes equacles para a sensitividads

paramétrica:

~A (Pp+0.5P)2EXP(b-2)

ds,
= x
dz P, {1.5+R)
72 P+ 0.5 P, P,
P, 7.615 x 107" (1-¢) G? dP., P,

S
- T XAT + X | 2 -2 5,
P, e*d, dz | Pr p}
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Fazendo a derivada de Biy em relaglo a Z tem-se

%zé(%)=%(%) | (44)
Entdo

%o %) o
= (%)
NOE)
o 42 ~

Portanto, btem—se as seguintes eguacfes para a sensitividade

paramétrica:
-aA(P,+0.5P, )2 ExP {(b- 2
gs, ~2(Pr s ) (b-2)
dz P, (1.5 +R}
. Sl+aP352*PA 2{$4+0.531)_33¢ (49)
2 P.+ 0.5 P, P,

-13 - 2
_ Py 7.615 x 107 (1-¢) G2 ff( 5 P 34)

P, e*d, z | P; E%



38

2 =gExP(b- 2 A2 v g +p | 4 -2 7
dz B ( T)x( Tz 1 A PT Cpg
' (50)
_c*x(sz—s3+(T-Tc)sszT~-§—T)
Fe'
ds
-gé%=.u(sz~sa+sz(T—Tc)xBT) (51)
ds, -7.515 x10 {1 -¢€) G?
- : A
dz e 4 x AT (52)
2]
onde :
0.4575 (1 ~e ) S -
AT = L ¢ ) S ) (1954150 (1-e) ),
Pe d, G T°3 N
{(B3)
" T 4
pg? 0.08205 \ T T2
do
d,Ln] =2 | x 0.3695
d, i 0.8641 0.002135 Ny {54)
Bl = + = x -
2K, Ty h Te T°5 d, 6

CT = 3.44201x10™% + 5.25706x10™% T - 4.85285x107** T2 (55}



38

Para integrar o novo sistema definido pelas egs. 16 a 19
e 49 a 52, gquatro condicdes de oonto;no adicionais s8o

necessarlias:
(S =0
Em Z =0 S, =0
| 8, = 85 ( I=T,)
— [ Z =0 {concorrente)
Ss = 1 ®M |z =1L (contracorrente)
A temperatura do reabor & a vwvariavel de maior

-

sensibilidade para a operacg8o segura do reator, e esta, é
medida através de Se=. Assim, dos guatros perfis de
sensitividade, somente S=(z) é critico e deverad ser mantido
dentro de certos limites para garantir a estabilidade do
reator. Obviamente uma andlise multivarigvel pode ser
realizada, porém ndo €& necessirias pelo exposto acima e também
pela interdependéncia das outras variadvels do reator com a
temperatura.

0 apéndice 4.1 contém a dedugdo das equacles dos

coeficientes de sensitividade paramétrica.

4.3 - Configuracdes do Fluxo do Fluido Refrigerante

As performances dos trés arranios mais comuns do fluxe do
fluido refrigerante, concorrente, contracorrente e a
temperatura do refrigerante constante, podem ser comparadas

definindo condicbes comuns de coperacdo.

Assim, as varidveis escolhidas para anédlise seriao
comparadas com © reator operando com & mesma VaZEL missica de
gés reagente (G), a mesma pressio inicial do reasgente limite

{Pac) & produzinde igual conversio de saida (Xo).



40

0O wvalores dos parémetros utilizeados nesta etapa sio
apresentados na tabela 1, e foram obtidos através de simulaces
e de informactes de +trabalhos anteriores (Maciel Filho e

Domingues, 1992 e Domingues, 1882).

Tabela 01

G = 424000 kg/h
Peae = 0.0384 atm
fov = 2314 kg/ms

de = 0.02b m
do = 0.03176 m
dp. = 0.002 m
tn = 1

Cop = 0.03108 keal/kg <C
R = 25 mol de ar / mol de etanol

L2 m
Xe, = 0.7
Destes dados de, dp, do, L e tn referem—se & condicdes de

projeto mecdnico do eguipamento, enguanto G, Pac e Ru sdo
condictes de operac8o. Os outros parémetros s8c0 dados fisico-
guinices da mistura reagente. A grandeza tm = 1, significa
dizer que apenas unm  tubo estd sendoe considerado, ou seja, as
interacbes térmicas entre og tubos e o fluido refrigerante,
verificadas por Mc@Greavy e Maciel Filho (1888) sf%oc desprezadas.
No entanto esta informacdes nic sio relevantes para gque sejam

atingidos os propdeitos deste Lrabalho.
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4.4 - Resultados

4.4.1 - Andlise da Sensitividade Paramétrica

As Figuras 89 e 10 mostram o8 perfis de sensitividade
paramétrica, Sz, para diferentes condicles do refrigerante.
Pode—se observar gue as curvas apresentam pontos de méximo ou
pontos de minimo. Este valor extremo de Sz serd escolhido para
caracterizar a sensitividade de cada condicdo de operacdo,
medindo assim a sensitividade paramétrica por meio de um Gnico
valor. Para facilitar &a nomenclatursa e a expesliedo dos
resultados, este valor de 3z serd referido como sensitividade

paramétrica mdxima e representado por Sz* .

A Figura 8 corresponde a operacio concorrente e todas as
curvas comegam em Sz = 1 rara Z = 0 . Ubserva-sge ainda
gque todos os valores de Sz* s80 positivos. Ha Figura 10 a
oacorréncia de valores negstives de S2* € uma caracteristica

distinta da configuracic contracorrente.

Pode ser notado aque os valores de Bz*]| tendem a ser
maiores no esquena contracorrente em relagio a0 esguema
concorrente, de onde pode-se conclulr gue o8 restores opesrados
contracorrentemente =& rotencialmente malis Iinstavels. A
principal razidco deste comportamento estd associsda com a
retroalimentacio de czlor causada pela dire¢8oc de fluxo do

fluido refrigerante { Mzciel Filho e McGreasvy, 1883).

A Figuras 11 mostra gque a8 curvas de 3z correspondentes a
vazhes muito altas do refrigerante ( We = @ )} 280 coincidentes

para os fluxos concorrente & conbracorrente. Esta situsecio
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corresponde ao fluxo de temperatura constante do refrigerante,

ou ainda em sasituacgies praticas gquando pequenos gradientes
térmicos entre as condicBes de entrada e saida do refrigerante
s80 notadas. Assim, para este caso, a configuracdoc do fluxo
ye¥-1s) influencia o perfil de temperatura do reator. Este
comportamento era esperado pois altas vazbes aignificam

fisicamente uma alta capacidade calorifica no sistema.
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As varidvels escolhidas e analisadas para definir a
melhor configuracio do fluxo do refrigerante s80

~ Temperatura mdxima (Tm);

- Sensitividade paramétrica maxima (Sz*);

- Temperatura de entrada do fluido refrigerante (Toco);

— Comprimento total do reator.

A influénecia da configuracio do fluxo do refrigerante
pode ser vista c¢laramente graficande as variidveis acima
mencionadas para diferentes vazles do refrigerante. Para esta
andlise, uma escolha conveniente € a de adotar na abscissa o
inverso da vazBo do refrigerante. Isto porgue os resultados com

fluxos concorrente e contracorrente tendem a coincidir para

IQEI* b

o que leva a:

i
A linha reta, “ﬁ;T =0 corresponde & situacio de
c

[We| = =

o gue representa © fluxo do refrigerante & temperatura
constante, Esta rets divide o plano em duss regites distintas.
¢ plano & direita representa o arranjo concorrente e o planc &
esqguerda ¢ arranjo contracorrente. Assim, em um mesme grafico
pode—-se analisar as trés configuracbes para o fluxo do
refrigerante. Deve ser notado que, embora o procedimento
proposto  tenhs sido desenvolvido para o caso de reatores, o
mesmo pode ser generalizado, com as devidas alteracbes, para

cutros sistemas de engenharis guimics.
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4.4.2 - Andlise da Temperatura de Alimentacdo

Na Figura 12 é mostrado gque para obter a mesma conversio
e para um determinado comprimento do reator, o esquema
contracorrente reguer uma temperatura de alimentac8o dos
reagentes mals elevada. 0Os menores valores para Te encontram-

S€ Nno esducna concorrente.

Como exemplo, tem-sSe gque para ! ch = 20 keg/h
To = 181 oC ( arranjo concorrente )
Te = 205 oC ( arranjo contracorrente )
To = 188 eC ( arranjo para Tc constante )

A andlise do perfil de temperatura de alimentacio dos reagentes
indica gue o esguema concorrente é mals conveniente pois, além
de mencores temperaturas estarem sendo utilizadas na alimentagio
o gue significa mencres custos e maior seguranca, o© reator é

potencialmente mais estdvel como discutido anteriocrmente.
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4.4.3 - Andlise do Perfil de Temperatura Mixima

Para cada condicdco de We, o© perfil de temperatura do
reator apresenta um ponto de maximo {(Tm). A curva de
temperatura mdxima pode ser obtida graficando os valores de Tm
versus 1 / We, como mostra a Figura 13. Verifica-se ainda que
a curva dos pontos quentes (Tm) apresenta um ponto de minimo
para um determinado valor de ¥Wc ne esguema concorrente o gue
permite concluir que o procedimento desenvolvido tem potencial
como uma ferramenta deterministica na busca de condicBes &timas

de operacido e projetos de reatores guimicos.

As temperaturas méximas obtides na operacico concorrente
s80 significantemente mais balxas gue aguelas atingidas em
gqualguer condicio na zZona contracorrente, exceto para valores
muito baixos de We , 0 gue na pritica nido ocorre. Como exemplo

tem—se

para | Wel| = 20 kg/h
Twm = 205 oC ( esgquema concorrente )
Twm = 2256 oC { esguema contracorrente )

Ten = 213 =C { esguema com To constante )

Valores baixos de Tm garantem uma melhor seletividade no caso
de reacfeg mialitiplas e uma maior vida Gtil para o catalisador.
Assim o esguema concorrente € o meis indicado através da

analise do perfil de tempersatura méxima do reastor.
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4.4.4 - Andlise da Sensitividade Paramétrica Mixima

Para a escolha das condicgBes de operac8o, apenas a
sndlise do perfil de temperatura maxima ndo &€ suficiente para
aosegurar a estebilidade do reator, o que restringe multo a
utilizacdo de resultados provenientes de anélises
simplificadas. Para garantir opersaclio segura € necesséario
operar © reator em zonas onde os coeficientes de sensitividade
paramétrica apresentam valores baixos. Ou seja, valores baiﬁos
de Bz2* asseguram gue o reator n&o apresenta regifes onde a

temperatura pode ser repentinamente elevada .

Para cada condicéo de We , o perfil de Bz apresenta um
ponto de mdximo { Bz* ). A curva de Sz* & obtida graficando os
valores de Sz* versus 1/We, como mostra a Figura 14. Hesse
grafico, uma descontinuidade & observada parsa um valor
sspecifico de We no esgquema contracorrente. Nas condicfSes dadas
nesta etepa, este valor de We estda em torno de We = -13 kg/h.
Todos os pontos localizados na regifo onde 82 é negativo,
correspondem a fluxos contracorrentes. Também pode ser dito gque
g pontos localizados préximos de We = -13 kg/h =80 pontos
intermedidrios de um estado estacionédrio instéavel. Por outro
lado, a regifBo direita da curva de S2* corresponde a estados
estaciondrios estiaveis. Esta é uma zona de condicdo de opéracﬁo
vidvel ¢ compreendes

~ configurag8o concorrente para todo Vo

- configuracdo contracorrente para valores altos de Wo:

- configuracéo com temperatura constante do refrigerante.
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Portanto para as condlefbes dadas nesta etapa, & anblise
da forma das curves de Tm e 5z* levam & uma escolha vidvel da
vazédo do refrigerante numa faixa de We = 20 kg/h evitando
operar 0 reator com ums vazio de refrigerante em torno de We =
~13 kg/h no esquema contracorrente. Observa-se que 08 menores

valores de Sz* estdo compreendidos na reglfo concorrente.

Deste modo a andlise do perfil de sensitividade
paramétrica méxima indica qﬁe © arranjo concorrente € o mais
conveniente para a seguranga do reator, © dgque pode ser
explicado pela ausénecia de retro—-alimentac8c de calor neste

tipo de configurscio.

4.4.5 - Andlise do Comprimento do Reator

No projeto do reator, nico somente a segurasnca, Kas o
aspecto econdmico também &€ importante. Heste estudo nBo sera
feita uma andlise de custo econdémico, apenas serd avaliada a
condic&o de operacdo gue reguer um menor comprimento do reator,
contribuindoe sssim para um menor custo de operacio e
investimento inicial. A economia em termos de operacio refere-
se a menores custos de bombesmento e gueda de pressio éuanto
menores forem os comprimentos dos tubos.

Pare cade condic8o de We, € obtido o valor necessédrio do
comprimento do reator para atingir uma dada convers&o final. Na
Figura 15 gfo graficados os valores do comprimento do reator L
versus 1 / We pare uma convaersio igual s O.7. Observa-se gue o
esquema concorrente fornece os menores comprimentos para o
reator. Por exemplo, para We = 20 kg/h, tem-se:

I. = 0.8 m {(esguema concorrente)

L = 2.3 m (esauema contracorrente)

L = 1.35 m {esqguema com Tc constante).
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Esse resultado é interessante pois mostra o potencial do
procedimento desenveolvido para encontrar cgndigﬁes de operacio

e projeto {( “"design” )} otimizados.

A analise do comprimento do reator também mostra que o

esquema concorrente € o mais indicado.

4.5 - Conclusbes

Neste = capitulo foi apresentado o} concelto dos
coeficientes de sensitividade gue foram incorrorados &s
equacdes de balanco de massa, energia e momento. Foram

analisadas trés diferentes configuracbes para o fluxo do fluido
refrigerante: concorrente, contracorrente e temperatura
constante para o refrigerante. Os resultados o¢btidos mostram
que o esquema concorrente fornece os menores valores para

~ a temperatura maxima (Twm):

- a sensitividade paramétrica méxima (Sz*});

- 0 comprimento do reator (L).
Valores halxos de Tm garantem uma melhor seletividade e uma
mailor vida 0til do catalisador. Por outro lado, valores baixos
de $Sz* garantem condicg®es seguras de operac8o. E reatores

projetados com mencres comprimentos levam & um menor custo.

Portanto a andlise em conjunto dessas varidveis, permite
concluir gue o esguema de refrigeracic concorrente pode ger
congiderado no projeto de reatores de leito fixo, como sendo o

mais asdeguado.

Além dos resultados especificos obtidos, deve também ser
ressaltado o potencial do procedimento desenvolvido neste
capitule para =& definicgBo de procedimentos operscionais e

tomadas de decisio quanto ao projeto de restores gquimicos.



caApPfTULO 5

CONFIGURACOES ALTERNATIVAS DE
REFRIGERACAO

5.1 - Introdugdo

No capitulo anterior foram analisadas duas configuracdes
bédsicas para o fluxo do refrigerante:

- fluxe somente concorrente, ou

- fluzo somente conitracorrente ao longo de todo reator.,
Nesta etsapa ser8o avaliadas configuracdes que sejam uma
combinacio destes dois arranjos. Ou seja, a corrente do
refrigerante se divide em duas partes, sendo gue uma flui
contracorrentemente ao  longo do restor até uma posig8o pré—
eapecificada e a partir deste ronto rassa a fluir

concorrentemente ou vice-versa.

Em condicgdes industriais, grande parte dos reatores de
leito fixo s3o refrigerados pelo procedimento convencional. No
entanto a performance destes sistemas de grande porte deixa a
desejar, especialmente guando reagles altamente exotérmicas s30
consideradas. Portanto o objetive &€ avaliar o efeito de alguns
tipos de configuracles alternativas na performance do reator,
comparando com o esguema somente concorrente, e definir o
melhor esquema para o fluxo do refrigerante. Esta andlise sera
feita através dos coeficientes de sensitividade paramétrica,

definidos no capitulo anterior.



57

Alguns trabalhos na literatura ( McGreavy e Dunbobbin,
1978; Dunbobbin, 1976; Stanklewicz, 1985; Stankiewicz et al,
1988; McGreavy e Maciel Filho, 1988; Maciliel Filho, 1989 ) deram
contribuicdes importantes, porém algumas novas alternstivas

possivelis precisam ainda ser testadas.

5.2 - Configuracgbes Alternativas

Para as novas configuracdes do fluxo do refrigerante

serio avalisdos dois esguemas bésicos:

1 - 0 fluxo do refrigerante flul concorrente no intervalo

de intervalo de Z =0 até Z = L1 e passa a fluir
contracorrentemente de 2 =T L1 até Z =z L . Esta configuracio
é denominada de " Configuracio Alternativa 1 ", Figura 186.

2 -0 flume do refrigerante flui contracorrente no
intervalo de Z = 0 até Z = L1 e pasgssa a fluir

concorrentemnente de Z = L1 até Z = L . Ezta configursacio

serd denominadsa de " Confilguracdo Alternativa 2 7, Figurs 17.

Observa—se gque em Z = Li o fluxo do refrigerante muda
de direcdo em ambas os esquemas. Deve ser ressaltado também que
a vazio de refrigeractBo total ( soma das vazles nos trechos
concorrente € contracorrente Y & igusl a utilizada nos reatores
com projetosg convencionalis. Isto & feiteo para permitir uma

comparacic efetiva do prejeto na performance do reator.
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5 = comprimento total do reator;

L1 = posicl8o de paida do refrigerante ou o tamanho do
trecho concorrente;

Wee = vazio do refrigerante no trecho concorrente;

Werw = vazido do refrigerante no trecho contracorrente.

Sendo gue

We = HWee + Wese

Figura 18 - Esquema da Configuragio Alternativa 1.
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FIGURA 17
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Il = posicBo em z da alimentacl8o do refrigerante ou o

tamanho do trecho contracorrente;

Figura 17 - Esguema da Configuragie Alternativa 2.
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A vaz@o em cada trecho, assim como a posicio de L1 varism
em cada andlise. Considerando o comprimente total do reastor

igual a 2m, as posicbes de Ll a serem analisadas s&o :

L1 =0.5m
L1 =31.0m
L1 =1.5m
LiI=1.7T m

Os perfis de temperatura e sensitividade do reator serfo
obtidos para cada uma dessas situactes em ambas as

configuracdes.

5.3 - Resultados

5.3.1 - Configuracdo Alternativa 1

As wvariaveis escolhidas e analisadas para definir =a
melhor configurag8e do fluxo do refrigerante serfo:

- A temperatura méxima do reator {(Tm);

- A sensitividade paramétrica méxima {(5=2%);

- A temperatura de alimentagio dos reagentes.
Assim, para cada condicgBo os perfis de temperatura e
sensitividade paramétrica obtidos ao 1longo do reator serdo
caracterizados pelos seus pontos de méximo. Os valores destas
varidvelis serfo comparados com o©Os valores obtidcocs na
configuracic somente concorrente ou contracorrente nas mesmas

condicdes de operscio .
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Para esta andlise tem-se o8 seguintes wvalores das

varidvels de operacio, reportados na tabels 2

Tabela 2

G = 4000 kg/h

Pace = 0.0384 atm

g = 2314 kg/m=3

de = 0.020 m

de = 0.03175 m

dp = 0.00Z m

Cea = 0.03108 kecal/kg <C

Fea = 25 mol de ar / mol de etanol
L=2m

Os perfis de temperatura e sensitividade paramétrica sHo
obtidos pela resolucio simultines das egs. 18 a 18 e egs. 49
a b2 para diferentes condigbes des vaz80 e posicles da

alimentacio do fiuido refrigerante.

Ao variar a vazio em cada trecho do reator, ou seja, Wee
e Wer a vwvazio total, We, permanece a mesma em cada situacgdo.
Isto & feito para gue possa ser comparado com o esquema somente
conoorrente  ou contracorrente nas mesmas condieles de vazdo
total. Assim, para uma ocorrente do fluido refrigerante a uma
dada temperatura (Te) e wvazic (We), & andlise dos perfis

indicard qual a melhor maneirsa de refrigerar o reator.
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5.3.1.1 - Anélise da Temperatura Maxima

Na Figura 18 & graficada a temperatura madxima em funcio
da vaz&o do refrigerante no trecho concorrente para uma vazdo
total de 20 kg/h. Observa—se que guanto menor o trecho L1, ou
seja, quanto menor o trecho concorrente, maiores 880 05 valores
dos picos de temperatura dentro do reator {( Tu ). Por exemplo,
fixvando Wee = 10 kg/h & sumentande Ll de 0.5 para 1.5,
verifica-se que Twm diminui de 222.98 para 212.10 ol (uma gueda
de 11 =C ). Por ocutro lado, gquanto maior a vaz&0 no trecho
concorrente, menores si&o os valores de Tum. Por exempleo, fixando
L1 = 1.5 m e aumentando Wee de 5 para 15 kg/h, ocorre uma
diminuicio de Tvm de 221.0 para Z08.5 oC ( uma queda de 13 oC ).
Assim é mais conveniente gue o malor trecho eseja concorrente e
com vazdes malores, ratificando a conveniéncis do uso deste

tipo de refrigeracio.

Os pontos gue es5td0 marcados sobre a ordenzada representam
os valores de temperatura méxima do esguemsa somente concorrente
{pentekmarcado com um circulc saberto )} e do esguemsa  somente
contracorrente { ponto marcado com um circulo fechado ) para a
' mesma vazfo total . Por exemplo, na Figura 18, os pontos
marcados na ordenada correspondente a Woo = 20 kg/h,
representan os valores do esgquems concorrente & contrscorrente
para uma vazio total de We = 20 kg/h. Estes pontos foram
localizados desta forma para gue possa Ser comparados com 08
demais valores de Tum obtidos nas configuracles alternativas. Em
todoe os gréaficos segulintes, viEo estar sempre marcados estes
pontos, obtidos em cada caso, para a mesma vazic total de

refrigerante.
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Pode ser notadeo que o wvalor de Twu para o esquema
concorrente ( Tm = 205 eC ) é menor do que o8 valores de Tw
para qualguer condiclo na configurasc8o alternativa 1, o gue
implica em dizer gue maliores conversdes podem ser obtidas com
esta configuragdo alternativa embora o reator ainda apresente
estabilidade operacional . Observa-se que quanto malor for a
parte do reator resfriado concorrentemente ( Ll = 1.5m ) e
para a malor vazio neste trecho ( Wee = 15 kg/h ) tem—se o
menor valor de Tm para este tipo de configuragdo (Tm = 208 <(C).
Ou seja, para estas condigdes a confipgurac8o alternativa 1

tende a se aproximar do esquemsa somenbte concorrente.

Para valores balixos de Ll e Woo, o8 valores de Twu g80
maiores do gue o wvalor de T do esguema contracorrente,ndo
sendo portanto condices adequadas de operag8o. Principalmente

guando reacdes consecutivas e paralelas ocorrem.

Aumentando a vazdo total para We = B0 kg/h , Figura 18, a
influénecis de Woce é menos significativa do gue a de L1. Por
exemplo, fixando Weoc = 25 kg/h e sumentande L1 de 0.5 psra 1.5
m, verifica-se gue Tm diminui de 216 para 208 of (uma gueda de
g oC), enguanto gue, fixando L1 = 1.5 m e aumentando Woco de
12.5 para 37.5 kg/h, verifica-se que Tu diminui de 210 para
T 208.5 {uma pequena diferenca de 0.5 <C). Assim gquanto maior a
vazdo total, menor € a influéncia da distribuicdo de vaz8o em

cada trecho.

Guanto maior o trecho concorrente na configuracio
alternativa, mais os valores de T se aproximam do valor de Tm
do esguema somente concorrente, como era de se esperar. Assim,
dentre as possiveis condicdes para a configuracio alternativa
1, a melhor seria aquela que tem o malor trecho concorrente e
com uma malor vazio neste mesmo  trecho, ou seja,. uma

configurascio gue s& aproxima do esguema concorrvente.
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Figura 19
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1] ks

hot spot .

Portanto a andlise da temperatura maxima ou

sugere ¢ esguena concorrente para a refrigeracéo do reator, uma
vez gque &€ o esquema que fornece os menores valores dos pontos
quentes dentro do reator. Isto garante uma melhor seletividade
e uma maior vida util para o catalisador. No entanto a secdo
contracorrente pode ser muito Btil para promover reagdes guando
baixas concentracdes dos reagentes est8o presentes, de forma
que altas conversdes podem ser atingidas sem ter problemas de

instabilidade.

5.3.1.2 - 2ndlise da Sensitividade Paramétrica

Maxima

A anédlise do perfil de temperatura méxima ndoc €
suficiente paras gerantir a estabilidade do reator. A andlise da
gsensitividade paramétrica maxima € importante na performance do
reator, pois permite definir condicdes onde a temperatura néo
seja significantemente sensivel a mudangas nas varidveis de

operagio.

Na Figura 20 é graficada a sensitividade paramétrica
méxima { S2* ) em func¢do da vaz8o no trecho concorrente ( Weo )
para uma vazio total de 20 kg/h. Observa-se gque os valores de
S=* zE0 todos positives para gqualguer condig8o { caracieristics
do esqguema concorrente ). Assim para este tipo de configuracio,
ndo ocorre uma regifo de instabilidade para determinada faixa

de vazio.

Verifica-se que a sensitividade paramétrica méaxima & mais
sensivel com o aumento de Woc do gue o aumento de L1. Por
exemplo, fixendo L1 = 1.0 m e asumentando Wee de b para 15 kg,

verifica-se gque Sz* diminul de 4.88 para 2.15 {uma gueda Z.54}.



67

Por outre lado, fixando Weoe = 10 kg/h e aumentando L1l de 0.5
para 1.5 m, observa-se gque Sz* diminui @e 2.84 para 2.59 (
uma peqguena diferenca de 0.356).

A partir de Ll = 1.0 m as curvas tendem a coincidir, mesmo com
o sumento do trecho concorrente, sendo que gquanto maior a vazio
no trecho concorrente, menor os valores de SHz2*.

Para o esquema concorrente o valor de Sz* = 1.78 & menor gue
os valores de Bz* em gqualgquer condicBo da configuraclo

alternativsa.

Aumentando a vazg8oc total para Wo = B0 kg/h, Figura 21,
oheserva—-se que os valores de Sz* 3o relativamente menores do
que o5 valores de Sz* para We = 20 kg/h. A influéncia da
posicBo de L1, ou seja. do tamanho do trecho concorrente nfo é
maito significativa. Por exemplo, fixando-se Woo = 15 kg/h e
sumentando L1 de 0.5 para 1.5 m, cheerva-se gue Sz* diminui

de 2.42 para 2.02 ( uma peguena diferenca de 0.4).

0 sumento da vazgo no trecho concorrente também fornece
peguenas variacHes em Se*. Por exemplo, fixando L1 = 0.5 m e
sumentando Woe de 12.5 para 37.5 kg/h, verifica-se gue BHBz¥
diminul de 2.87 para 2.06 { uma pequens diferenca de 0.63 ).
Assim guantc malilor & vazico total, menor a variac8o da
‘sensitividade paramétrica médxima diante da variacZo de Ll e

W

Todos og valores de Sz* na c¢onfiguracio slternativa 1
estiBo acima do valor de S5z do esguema concorrente., Portanto a
endlise do perfil de sensitividade paramétrica méxima indica
que o esquema concorrente fornece os menores valores de Sz%, o©
que garante entdo condicfes mals s=egurass de operacdo, ou seja,
que a temperatura do reator nao tende a elevar-se
repentinamente em direcio a um 7 hot spot 7. Peorém & também
poesivel encontrar condicies em gque a configuracio alternativa
apresents As mesmas qQualidades da refrigeracico  ooncorrente

porém com maicres conversles.
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5.3.1.3 - Andlise da Temperatura de Alimentacgdo

Na Figura 22 & mostrado a influéncia da vazioco no trecho
concorrente (Woc) na temperatura de alimentacio dos reasgentes
{To) para uma vazdo toial de We = 20 kg/h. Obsgerva-se que L1
tem uma influgncia maicr em To do que Wee. Por exemplo, fixando
Ll = 0.bm e sumentando Wecec de 5 para 15 kg/h, verifica-se gue
Te aumenta de 186.7 para 188.1 <C {(um aumento de 1.4 oC). Mas,
fixando Wee = 6 kg/h e aumentando L1 de 0.5 para 1.5 m, o valor
de To diminui de 196.7 para 182.7 oC (uma gueda de 14 oC).

Observa-se ainda gque para L1 > 1.0m ( e We = 20 kg/h)
0s valores de To sho mencores do qgue o valor de To para o
esquema concorrente para obter a mesma conversio de saida,

mostrandoe uma vantagem da configuracio alternativa.

Aumentando a vazdo total para We = 50 kg/h , Figura 23,
os valores de To s8do relativamente menores, principalmente para
Li = 1.5 m. Qbssrva~ge ainda cgue fixando L1 = 0.5 m o aumento
da vazfc no trecho concorrente n&c altera o valor de To . Mas
guande se fizxa L1l = 1.5 m e aumenta-se Wece de 12.5 para 37.5
keg/h, verifica—~se um aumento em Te de 4.5 <C. Por outro lado,
fixando Wee = 12.5 kg/h e aumentando L1 de 0.5 para 1.5 ha uma
gqueda 7.5 C em To. Observa-se ainda que para L1 > 1.0 m todos
os valores de To s&0 menores do gue o valor de To no esquema
concorrente. HNestas condlicgdss, para a configurag8c alternativa
1, o menor valor de To €& 180.1 =C enquanto gue no esguemna

concorrente To = 1895 oC, Uma diferenca de 4.4 oC.

Ho entanto, somente este critério ndo pode definir a
configuraciéc alternativa 1 como a melhor, em vista que a
sensitividade paraméitrica mixima e & temperatura méxima do
reator sEo  menorass nNo  esquema concorrente, e essae 880

variaveis importantes parsa a seguranca do reator.
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Figura 23

] sesss 1 = 0.5 m
" gooee !l = 1.0 m
- sassall = 15 m €
. geeee (1 = 1.7 m
]
- @
] We = 50 kg/h ( vozoo tatal )
ll!!l??Ii]iGii!fi!liiiEiEitiijiiflillii
10 20 30 40 50
wWee ( kg/h )
vazago no trecho concorrente
- Perfil da temperatura de alimentacioc dos reagentes

na configuracio alternativa 1 para We = 50 kg/h.
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Estes resultados =s8o importantes pols uma das varidveis
que pode sofrer alteracbes nas operagles industriais rotineiras
é a8 temperatura de alimentscdo dos resgentes, influenciando

inclusive na escolha da configuragio de controle do sistemsa.

Portanto em comparacac com todas as condigles na
configuracio alternativa 1, conclui-se que o esguemna
concorrente deve ser escolhido quando se deseja menores valores
de temperatura maxima e sensitividade paramétrica méxima,
garantindo entdo condigles malis seguras para a operac8o do
reator. A nova configursacho proposta & indicada quando
conversotes mails altas 880 desejadas, © que pode ser obtido
devido a =sec¢do contracorrente, porém estando o reator ainda

eagtivel.
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5.3.2 - Configurag¢do Alternativa 2

5.3.2.1 - Andlise da Temperatura Mixima

Na Figura 24 é graficada & temperatura méxima ( T ) em
funcdo da vazio no trecho contracorrente ( Wer ) para uma vazfo
total de refrigerante de We = 50 kg/h. Observa—-se gque quanto
menor © trecho contracorrente, menor Ll, menores s8o os valores
de Tr. Por exemplo, fixando Wet = 15 kg/h e aumentando L1 de
0.5 para 1.5 m, ocorre um aumento de Tw de 222.89 para 230.2 o
( uma diferenca de 7.6 <C ).

Quanto maior a vazdo no trecho em contrecorrente mencores
sZo os valores de Tu, pois uma maior capacidade térmica é
inserida no sistema com o aumento da vazdo de refrigerante. Por
exemplo, fixando L1l = 0.5 m e aumentando Wer de 15 para 37
kg/h, verifica-se gue Ty diminui de 222.8 para 208.1 <C ( uma
diferenca de 14.6 =C ), o gue mogtra gue a vazido no trecho
contracorrente tem uma influgneia significativa nos valores de
temperatura maxima. 08 valores de Tm para a configuracdo
alternativa 2 s8c todos malores gque o valor de Tum no esguema

concorrente.

Guants menor o itrecho contracorrente ( menor L1 )} e
quantoc maior a vazdo neste trecho, mals o perfil tende a se
aproximar do perfil do esguema concorrente, fornecendo valores
de Tm muitc préximos. Esta caracteristica pode ser utilizada
para permitir atingir niveis desejados de conversio de acordo
com o comprimento de cads secio, fixados & temperatura e vazio

do refrigerante.
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Figura 24
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5.3.2.2 - Andlise da Sensitividade Paramétrica

Maxima

Na Figura 2B é graficada a sensitividade paramétrica
maxima ( Bz* ) em func8o da vazd8o no trecho contracorrente
{(Wor) para uma vazdo total de We = B0 kg/h. Observa~se a
ocorréncia de valores negativos para So* ., &8 gqual é
caracteristica do esguema contracorrente. O comportamento da
curva de S2* & semelhante ao do esquema contracorrente. Para
gqualguer valor de L1, ou seja, gqualguer gue seja o tamanho do
trecho contracorrente, pode—se verificar a existéncias de uma
regifc de instabilidade para uma certa faixa de Wor, onde Sa*
assume valores extremamente elevados, indicando uma grande
seneibilidade da temperatura do reator nestas condigbez de
operacdac. Nestas circunsténcia pode ocorrer disparo na
temperatura do reator { condices de " run away 7 ), portanto

deve~se evitar operar o reator nestas condigles (11 <« Wor <
14 =zg/h}.

Para valores altos de Wor os valores de Sz* s8o baixos,
"positivos € se locaelizam fora da regifo de instabilidade, sendo
portanto condicles malils adegquadas para a seguranga do reator.
Esses wvalores foram graficados na Figura 26 para que se possa
visuvalizar melhor a influéneia de Ll e Wor longe da regifo de
instabilidade. Cbhserva—-se que quanto maior ) trecho
contracorrente, menores s8o os valores de S2*, e quanto malor a
vazio no trecho contracorrente menor BSz*. Por exemplo, fixando
Woer = 15 kg/h e aumentando L1 de 0.5 para 1.5 m observa-se que
S2* zumenta de 5.00 para 18.1 ( uma diferenca de 13.1 ). Por
outro lade, fixando Li = 1.5 m e aumentando Wor de 15 para 37
kg/h verifica-se que Sz* diminui de 18.1 para 2.91 ( uma

diferenca de 1B.2 ).
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Figura 235
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A medida gue se aumenta Wer diminul a influénecia de L1,
ou seja, o© tamanho do trecho contracorrente deixa de ser um
fator importante, como pode ser visto com ¢ seguinte exemplo:
Fixando Wer = 37 kg/h e aumentando L1 de 0.5 para 1.5 m,
chbeserva-se gue o valor de 5z* aumenta de 2.67 parsa 2.96 ( uma

peauena diferenca de 0.28 }.

Tedos os valores de Z2* na configuracido alternativa 2 sao
maiores do que o valor de Sz* no esguema concorrente., Para
condigdes adequadas ( valores altos para Ll & Wor } o perfil se

aproxima do esquema concorrente.,

Assim & an&lise da sensitividade paraméirica méxima
indica que © esguema puramente concorrente sapresenta  o©omo
caracteristica menores valoresg de Sz*, garantindo operacles
seguras, embora maliores comprimentos s3c necessirios para

atingir altes conversdes.

5.3.2.3 - Anélise da Temperatura de Alimentagdo

Na Figura 27 é mostrada a influéncia da vazBo no trecho
contracorrente ( Weor ) na temperatura de alimentancdo dos
reagentes para uma vazidoc total do refrigerante de We = 50 kg/h,
para gue ocorra uma conversio total igual a 0.7. Obeerva-se que
guantc menor o trecho contracorrente, menores sio og valores de
To para que se possa obter a mesma conversio de saide ( X =
0.7 3. Para L1 > 1.0 m o tamanho do trecho contracorrente passa
a ndo sofrer a influéncia de alteraglfes em To. Por exemplo,
fixando Wer = 25 kg/h e sumenitando Ll de 1.0 para 1.5, o valor
de To aumenta de 202.84 paras 203.54 <C {um aumentc\de 0.8 =().,
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Por outro lado, cauanto maior Wor menor To. Por exemplo:
fizxando L1 = 0.5 m e aumentando Wer de 15 para 37 kg/h,
observa-se que o valor de To diminui de 204.41 para 185.87 <C
(uma gueda de 8.5 oC). Os valores de To na configuracéo
slternativa 2 830 malores do gque o valor de To no esgquema
concorrente, e em condigdes adeguadas tende a se aproximar

deste valor.

Assim a andlise de To indica gue ¢ esguema concorrente &
o gue leva a operacdo mals seguras, pols reguer valores menores
para a temperaturas de alimentacdo dos reagentes para atingir a
mesma conversao de saida. Portanto em comparagfo com todas as
condictes na configurac8oe alternativae Z, conclui-se gue o
esguema concorrente leva a menores valores de temperatura
maxima e sensitividade paramétrica méxima, garantindeo entdo

condlicedbes mals seguras para a operaclo do reator.
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Figura 27
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5.4 - Conclusdes

Heste capitulo foram apresentadas duas configuracles
alternativas de refrigeracio, com © intuito de verificar se héa
uma maneira melhor de refrigerar o reator do gue o5 esguemas
convencionals de refrigerac8o {(concorrente e contracorrente).
Para c¢ada uma das configuracdes foram analisadas varias
condictes de vaz8o do refrigerante. Em ambas as configuragles a
melhor performance é obtida quando se tem o maior trecho do
reator refrigerado concorrentemente e para vazfes altas do
refrigerante. Entretanto, foi wverificado gue o0 esguemna
concorrente € o gque fornece 08 menores valores para a
sensitividade paramétrica méxima, para a temperabtura méxima do
reator e para a temperstura de alimentac8c dos reagentes
exceto em algumas condicdes ). Valores baixos de Tm garantem
uma melhor geletividade e uma malor wvida Gtil do catalisador.
Em adic8oc., valores baixos de Sz* garantem condicfes seguras de

operagio,

Portanto a andlise em conjunto dessas variavels , permite
conclulr gue ¢ esguema concorrente é€ o mais indicado no projeto
de reatores de leito fixo. No entanto as configuracles
alternativas tem um grande potencial para permitir projetos de
reatores com menores comprimentos gue podem trabalhar com altas

conversdes, bem controladas e portanto com operagdo estavel.



CAPITULO 6

CONFIGURACAO CONCORRENTE

6.1 - Introdugéo

Nos capitulos anteriocres foram analisades varias
condicdes de operac8o do reator, assim como configuracdes
alternativas, no sentido de verificar gual a melhor forma de
refrigerar o© reator, visande atingir condicles seguras de
operacdoc com uma alta performance. Todas as andlises anteriores
indicaram a configuragido concorrente como sendo muito estidvel e
rortanto com grande potencial de utilizacl3o em processos
industriais. De fato esta configuracioc & largamente utilizada e
merecse  um andlise mals detalhada para avaliacic de sua

performance.

Neste capituleo, partindo-se deste fato, serd feito uma
snidlise das principais varisvels de coperacho, de modo a
verificar guais as welhores condigdes operacionais gquando o
reator & refrigerado concorrentemente. Para tanto serd
utilizada a técnica desenvolvida no capitule 3. ou seja,

através de coeficlientes de sensitividede paramétrica.

As variidvels consideradss na andlise s8¢ as vazbes do
fiuido refrigerante e resgente e pressdo total. Estas variavels
foram escolhidas pois sho facilmente manipuladas (relativamente
baixo custc de instrumentacBo) o© gue a8 itorna bastante

utilizadas nos restores de porite industrial.
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6.2 - Resultados

6.2.1 - Influéncia da Vaz8o do Refrigerante

Nesta analise serdo considerados os seguintes dados:
Rer = 25 mol de ar/ mol de etancol; G = 4000 kg/h.mz e X, = 0.7

Na Figura 28 & graficada a sensitividade paramétrica
maxima (8S=z*) em fungio da vaz8o do refrigerante ( We ).
Ohserva—se gque gquanto maior a vazido do refrigerante menor o
valor de S2*, sendo que para W > 20 kg/h a sensitividade
paramétrica € praticamente constante. Por exemplo, asumentando
Wo de 8 para 50 kg/h, verifica—-se que Sz* diminui de 3.03
para 1.79 ( uma gueda de 1.23 ).

Na Figura 29 é& graficada & influénecia da wvazio do
refrigerante na temperatura méxima do reeator. OCObserva-se a
ocorréncia de um ponto de minimo nesta curva para Weo de 20
kg/f, © gue pode indicar gue esta seria uma vazis adeguadsa para
o refrigerante. Verifica-se ainda gue para valores baixos de Wec
tem—se valores maiores para Twu. Por exemplo, sumentando We de
8 para 20 kg/h, verifica-se gue T diminui de 211.75 para
204 .88 oL ( uma qgueda de 6.7 oC ).

Na FPFigura 30 €& graficada a influénceia da wvazio do
refrigerante na temperatura de alimentacio dos rezgentes. Para
esfte caso, gquanto mailor We maior o valor de To para obter a
mesma conversfo de saida como mostrado & seguir. Aumentando Wc
de 8 rpara B0 kg/h, verifica-se gue To passa de 184.08 para
208.84 <C { um aumento de 24.8 <C ).
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Portanto, nestas condigdes, uma vazdo adequada para o
refrigerante seria We = 20 kg/h, embora a temperabura de
alimentagio para esta vaz8c seja malor em relaglo a vazles
menores. rPor outro lado, para We = 20 kg/h tem—s8e o menor
valor de temperatura méxima e sensitividade paramétrica maxima,

garantindo operagdes mals segursas pera ¢ reator.
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Figura 28
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Figura 30
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6.2.2 - Influéncia do G&s Reagente

Para verificar a influéncia da vazdo do gds reagente
sobre o desempenho do reator, serdo fixados os valores das
seguintes variaveis:

We = 20 kg/h; B = 25; . = 0.7

Na Figura 31 é graficada a influéncia da vaz8o do gés
reagente na sensitividade paramétrica maxima. Observa-se a
ocorréncia de um ponto de minimo para G = 3000 kg/h.m=
Quanto maior a vazidc do reagente, maiores s8o cos valores de
Sz*. Por exemplo, aumentande G de 3000 para 8000 kg/h.m=,
observa—-se gue Sz¥ sumenta de 1.76 para 2.55 { uma diferenca de
0.78 ).

Na Figura 32 é graficada temperatura méxima em funclo da
vaz#fo dos reagentes. Quanto maior o valor de G, maior o wvaler
de Tmu. HNestas condicgBes € meis conveniente trabalhar com uma
vazd0o baixs para o gés reagente. Por exemplo, aumentando G de
3000 para B000 kg/h.m2, nota-se gqgue Tw aumenta de 200.6 para
225.3 =C { um sumento de 24.7 °C J.

Na Figura 33 é mostrada a influéneia da vazio do  gés
resgente na temperatura de alimentacfo. Quanto maior o valor de
G, malores sBo os valores da temperatura de alimentacdc dos
reagentes, necessgidria psra obiter a mesma conversio. Por
exemplo, aumentando G de 3000 para 8000 kg /h.m2, observa-se gue
Te aumenta de 1B7.6 pars 201.4 oC (um aumento de 13.7 =C).

A zndlise das trés varidveis em conjdunto, indica gue nas
condicbes de operacfo acimae uma varzfc do gés reagente otims
seria em torno de G = 3000 kg /h.mz pois para esta vazio obtem—

me o8 mencres valores para Sz*, Tm e To.
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Figura 31
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Figura 32
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Figura 33
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6.2.3 - Influéncia da Razdo Molar

Heasta andlise para verificar a influénclas da raz8o molar,
serico fixados os valores das seguintes varidveis
We = 20 kg/h; G = 4000 kg/h; . = 0.7

Na Figura 34 é graficada a influéncia de raz8c molar
ar/etanol { Bw ) na sensitividade paramétrica maxima. Observa-
se que quanto maior R menor o valor de Sz2*. Por exemplo,
aumentando Ru de 12 para 30, observa-se que Sz* diminui de
6.14 para 1.59 ( uma gueda de 4.54 ).

A infludnecia da razio molar na temperatura mnixima pcde
ser visualizada na Figura 35. Quanto maior o valor de Rm menor
o valor de Tum. Por exemplo, aumentando BRm de 12 para 30,
observa—-se que Tum diminui de 227.9 paras 201.7 =C ( uma queda de
26.2 =C ).

Na Figura 36 & mostrada a influéneia da razf8o molar na
temperatura de alimentagBoc dos reagentes. Observa—-se um ponto
. de méximo para B ~ 15 e guanto maior REv menor o© valor de To.
Por exemplo, aumentando Ru de 15 pera 30, observa-ge gue Te
diminul de 183.3 para 180.4 oC ( uma queda de 2.8 oC ).

A andlise das trés varidveis em condunto, indica que &
melhor trabalhar oom razdes molares maiores, entretanto uma
alto valor de R pede causar problemas na separacgio do produto
desejado dos reagentes, =2lém de poder violar o limlite de
inflamabilidade da mistura. Assim nas condicfes de operacBo

a & razio molar ar/etanol conveniente seria em torno de Re
igusl a8 25 poils para esta valer obtem-se os menores valores

para Sz2*, Tk e To & estd fora da faixa de inflamabilidade.
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Figura 34
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Figura 3&
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6.2.4 - Influéncia da Pressdo Total

Nesta andlise para verificar a influéneis da presséo
total, as seguintes varidveis serdBo mantidas constantes:
Wer = 20 kg/hs G = 4000 kg/h; R = 25

Na Figura 37 é mostrada a influéncia da press8o total
{(Pr; na sensitividade paramétrica médxima. Observa-se gue gquanto
maior o valor de Pr malores s80 og valores de Sz*. Por
exemplo, aumentando a Pr de 1.0 para 2.0 atm, verifica-se que
B2* aumenta de 1.77 para 2.32 ( uma diferenca de 0.54 ).

A influéneia da pressio total na temperstura midxima do
reator € mostrada na Figura 38. Observa-se a ocorréncila de um
pronto de minimo para Pr = 1.7 atm. Quanto maior o valor de Px
maior, menor o valor de Tm. Por exemplo, aumentando a Pr de 1.0
para 1.7 atm, verifica-se gue Tum diminui de 204.9 para 202.2 <C
{uma gueda de 2.8 =C).

Na Figura 39 pode ser observadas a influéncia da pressdo
total na temperatura de alimentacio dos reagentes. Quanto maior
o valor de Pr menor o valor de To.

Por exemplo, sumentando a Pr de 1.0 para 1.7 atm, verifica-se
que To diminui de 181.4 para 183.7 oC { uma gueda de 7.7 oC }.

Pela zsndlise de Sz*, Tu e To pode-se conclulr gue estas
varidvelils apresentam o8 menores valores para valores mais altos
de Pr. Os resultados mostram gque a Pr ndo &€ uma variéavel de
grande influéncia, pois S=z* varia de apenas 0.54 e Ty wvaria de
2.8 «C entre o maior € o menor valor. Assim € mals conveniente

trabalhar ccm pressdtes balixas.



Cap. b — Configuracio Concorrente

Figura 37
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Figura 38
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Figura 39
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6.3 — Conclusbes

Neste capitulo fol feita uma andlise das varidveis
operacionais, verificando sua influéncia na performance do
reator, quando o fluido refrigerante escoa concorrentemente em
relacio ac gids reagente. Dentre as varidvels analisadas a razio
molar €& a gque mais influéncia a sensitividade paramétrica
maxima e a temperatura maxima, sendo portanto uma varidvel
importante na definicdo das condi¢les de operacdo para uma
melhor performance do reator. A vazdco dos reagentes é s
varidvel que tem um malor efeito na temperatura de alimentacio

does reagentes.

Mais importante do que os valores especificos encontrados
neste capitule é a demonstracio do potencial da metodologia
proposta neste trabalho para definir procedimentos operacionais
que permitam operar o© reator de forma segura e com alte

perfcormance.



cApfTULO 7

CONCLUSOES

7.1 - Conclusdes

Neste trabalho fol analisado um reator de leito fixo,
usado para a oxidaclBo catalitica do etanol a acetaldeido,
através de uma modelagem matemdtica e posterior simulacio com o
objetivo de desenvolver novos procedimentos para auxiliar na
definicdo do procedimento operacional € no projeto de reatores
guimicos. Embora os resultados tenham sido obtidos para um
DroCesso egpecifico, o) procedimento e a metodologia

desenvolvidos sZo de uso geral.

Foi introduzido o concelto dos coeficlientes de
sensitividade paramétrica, cujas squactes foram ilncorporadas ao
modelo matemdtico. A andlise do perfil desses coeficientes é de
grande importéncia, pois em conjunto com a andlise do periil de
temperatura méxima, permitem definir condicBes seguras de

operacio para o reator com uma alta performance.

Foi verificado gue o comportamento do pertil  de
temperatura do reator &€ fortemente modificade guando se altersa
as condicdes do fluide refrigerante: vaz8o, temperatura e o
tipo de configuracgio, sendo estas portanto, varidveis
importantes para garantir a operacio segura com alita
performance. Isto implica na importéncia da relacio entre
wrojeto mecénico do reator e definicidoc do procedimentc
operacional como atividades que devem ser realizadas de maneira

interativa e simulténea.
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Foram analisados alguns tipos de configuracdes para o
fluido refrigerante: concorrente, contracorrente e
configuracdes alternativas. Dentre estas, foi concluido que a
melhor forma de refrigerar o reator € guando o fluido
refrigerante escoa concorrentemente em relacl8o ao gids reagente.
Esta conclusio foi obtida pela andlise da temperatura méxima,
sensitividade paramétrica méaxima e temperatura de alimentac3o
dos reagentes. O esguema concorrente & o que fornece os menores

valores para estas varidveils.

Valores baixos de Tm garantem uma melhor seletividade e
uma mailor vida 6Gtil do catalisador. Por outro lado, valores
baizxos de S2* gmrantem condicdes seguras de operacfo. Portanto
a andlise em conjunto dessas varidveis , permite concluir que o
esqguema concorrente pode ser seriamente considerado no projeto

de realbores de leito fixo.

Bendo o esguema concorrente a melhor forma para o fluxo
do fluido refrigerante, foram analisadas outras varidveis de
entrada com o intuito de verificar quails as condicfes mais

asdeguadas de operacgdo para assegurar a estabilidade do reator.

As configuragbes alternativas apresentedss se mostraram
interessantes guando se deseja aumentar a conversio do processo
e ainda manter a estabilidade operacional. Devido a performance
da refrigerscdo concorrente ser muito boa, configuracdes
alternativas que fazem uso de escoamento misto { concorrente e
contracorrente )} podem ser altamente atrativas, se o escoamento
conbracorrente for usado em zonas do reator onde a concentracio
de reagente Ja é baixa. Isto porgue o fendmeno de
retroslimentac8o, neste caso, rpode permitir o posterior
desenvolvimento da reacio sem causar prroblemas de

instabilidade.
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7.2 - Sugestfes Para Trabalhos Futuros

Algumas sugestdes para trabalhos futuros podem ser dadas:

-~ Extens®o do conceito de coeficiente de gensitividade
para incorporar o efeito de outros parémetros presentes nos

modelos de reatores.

~ Definicio de coeficientes de sensitividade paramétrica
para og parimetros cinéticos wvisando planejamento de

experimentos para a obteng8o destes parimeltros.

- Uso dos coeficientes de sensitividéde para obter

informecdes sobre colocacio de sensores.

- AplicacsBo da metodologia desenvolvida em modelos
matemdticos detalhados para reatores de leito fixo considerando
os detalhes de construc8o mecénica, visando desenvolvimento de
rrojeto auxiliado por computador ( CAD ) para este tipo de

gigtemsa.



BIBIL.IOGRAFIA

Akella, L. M.; Lee, H. H. - 1883 - AICHE J..29.1.87 - A
Pesign Approach Based on Phase Plane Analysis : Countercurrent

Reactor,/ Heat Exchanger with Psrametric Sensitivity

Barkelew, C. H. - 1959 - CH,ENG.PROG.SYMP.SER, . 55.25.37 -~
Stability of Chemical Reactors

Bilous, 0.;: Amundson, N. R. - 1986 - AICHE J,.2.1.117 -
Chemical Reactor Stability and Sensitivity of Empty Tubular
Reactors "

Borio, D. O.: Gatica, J. E.: Porras, J. A. - 1989 - AICHE
Jd,..35.2. 287 -~ Wall Cooled Fizxed Bed Reactors : Parametric

Sensgitivity as a Design Criterion

Domingues, A. - 18982 - " Tese de Mestrado " - Unicamp/FEQ/DPQ -
Modelogem e Simulsc8o de Processo de Oxidac8o do Etanol a
Acetsldeido.

Dunbobbin, B. R. - 1976 - “PhD Thesis " - Analysis of the
Operaticnal Characteristics and Stability of Multitubular
Feactors — The University of Leeds -~ Leeds, England, U K.

£l BSawi, M.: Emig, G.; Bofmamm, H. - 1878 -
T CHE G —  Runawsay of Packed Bed Reactors
Emig, G.; Hofmamm, H.: Fiand, V. - 1880 -

[ G.aC HExperimental Studies on runaway of
Catsalvtic Fixed Bed Reactor { Vinyl Acetate Analysis )

Froment, G. ¥F.: Hofmann, H. P. K. - 1887 - " Chemical
Feaction and Reactor Engineering ", pg. 373 - Design of Fixed
Hed Gae-3o0lid Catalytic Reactors - Ed. Carberry & Varnms -

Marce]l Dekker, New York



Biblicgrafia 106

Hlavacek, V. - 1970 ~ IND.ENG.CHEM. .62.8 - Packed
Catalvtic Reactors

Hiavacek, V.; Voitruba, J. - 1977 -~ " Chemical Reactor
Theory — A Review " - Prentice - Hall, R. J., EUA

Hiil, C. G. Jr. - 19717 - " An Introduction to Chemical
Engineering Kinetics & Reactor Design " - John Wiley & Sons,
New York - 584 pp.

Hosten, L. H.; Froment, G. F. - 18986 - CH.ENG . 5CT..41.4.1073

Paramectric Sensitivity in Co-currently cocled Tubular Reactors

lopez, A. 5.; De Lasa, H. 1I.; Porras, J. AT - 1881 -
CH_ENG. . 8CT . .35.285 - Parametric Sensitivity of a Fixed Bed
Catalvtic Reactor

Maciel Filho, R. ~ 1884 - " Tese de Mestrado " — Unicamp
FEC / DEQ / num 0865/85H -~ Oxidacio Catalitica de Etanol a
Acetaldeido sobre Catalisador de Oxido de Ferro-Molibdénio

Maciel Filho. R. - 1989 - Eigenstructure and Variable
Interactions in the Multitubular Reactor - Internal Report
Departament of Chemical Engineering - The University of Leeds -

Leeds, Inglaterra.

Maciel Filho, ER. - 1889 - " Tesge de Doutoramento o -
Modelling and Control of Multitubular Reactors - The
University of Leeds - Leeds, Inglaterra

Maciel Filho, R.; Domingues, A. - 1892 - CH.ENG.S5CI..47.11.2071
A Multitubular Reactor for Obtention of Aldehyde by Oxidation
of Ethyl Alcochol.

MoGreavy, C.; &Adderley, C. I. 1974 - ADV. CHEM.SER..133.019 -
Amer. Chem. Soc. - Parametric Sensitivity and Temperature

Tunaway in Heterogeneous Fixed Bed Reactors



Biblioerafis 107

McGreavy, C.; Dunbobbin, B. - 178 - Proc. of 50 ISCRE
Houston. . ACS.  Svmp.. Series., 65.214-224 - Operational

Flexibility Consideration in the Desigﬁ of Multitubular

Reactors.

McGreavy, C.; Maciel Filho, R. - 1988 - 32 Latin American
Conf., on _Heat and Msss Transfer - Influence of Flow

Distribution on Heat Transfer in Multitubular Catalytic

EKeactors - Guanajuato, México.

McGreavy, C.; HMaciel Filho, R. - 1889 - Internationnsl
Chemicsal Eng., Conf.Chem, Port” 83 - Lisbon, Portugal.

MeGreavy, C.; HMaciel Filho, R. - 1991 - PSE“91. Fourth

Control Structures for Multitubular Reactors

Morbidelli, M.; Varma, A. - 1986 - CH.ENG.SCT,.41.4.10863 -
Parametric Sensitivity and Runaway in Fixed Bed Catalvtice
Reactor

Moura, José Claudico - 1984 - " Tese de Doutoramento " -

Unicamp / FEC / DEM / num 04/84 - OxidacBo de EHianol a
Acetaldeido sobre Cataslisador de Cobre Oxidado.

Onderwater, D.; MacGregor, J. F.; Wright, J. D. - 1888 - J.

Chem, Fng. . B85 .478-484 ~ Use of Honlinear Transformations and a

Seif-Tuning Regulator to Develop an Algorithm for Catslyvtic

Beactor Temperature Control.

Orosgkar, A.; Dtern, S. A, - 1879 ~- AICHE J..25.5.903 -

Stebility in Chemical Reactors.

Rejadhyaksha, K. A.; Vasudeva, K.:; Doraiswamy, L. K. - 1975
- CH.ENG.5CT.,. 30,1388 -~ Parametric Sznsitivity in Fixed RBed

Resnctors.



Bibliografia 108

Stankiewicz, A.; et al. - 1986 - CH.ENG.Process.20.79-84 -
Hydraulic Design of Multitubular Reactors/with a Heat Carrier

Flowing in Parallel to the Tubes.

Stankiewicz, A.; et al. - 1986 - World Congress 111 of Chem.
Eng.. .243-246 -~ Improvements in the Design of Multitubular
Reactors for Highly Exotermic Process - Tokio, Japan.

Van Welsenaere, R. J.: Froment, G. ¥, - 1970 -
CHL.ENG, . 8CT..25.1503 - Parametric Sensitivity and Runaway in
Fiwed Bed Catalvtic Reactors

Varma, A. - 1981 - Am. Chem. Soc. Svmp., Series. 168.279-286 -
Packed Bed Reactors. An Overview in chemical Reactors - Ed. by
H. 5. Fogler - Washington, U.S.A.



APENDICES




110

APENDICE 4.1

Dedug¢do das Egquagbes dos Coeficiente de

Sensitividade Paramétrica

ds.

1 ~ C4lculo de —=2
dz

Por definicio, o coeficiente de sensitividade paramétrica & dado
por:

Sy = %‘j‘ (1)

Fazendo, Y1 = PA X= = T Xz = Te X4 = Pr e s = Tos

oP,
3T 0

5=

a7
Sz OT,;

3T,

57 5T,

3P,
8T

5=

Derivando 81 em relacdo a Z:

ap
o ¢ ;} (23

das, d
o Io]

_d 85

dz dz 0T ) =
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Das equacdes de balango, tem—se:

dPy _ _
—7 = AP EXP(D

7! X B, (1.5 +R,) = B, dZ (3)

Subastituindo eq.3 na eq.2

= -ap, ExP(b- 2 Rl PPk
dz = 9Ty 2 BXPUD = 7)) x5 15k, y T B az
ds; _ ap, _a, (Pp+0.5P,)2
dz = Ha'r& tb-3) P, (1.5 +8,) ) "

3 _a,| (Pp+0.5p,)2
+PA(aTd(EXP(b T)) R J+

. [{PT+ 0.5 P, )?

_a ——
8T\ Pr ( 1.5 +R,) ]Exp(b ':z”")}

Fr EXP(D - 2) Py (1.5 +R, ) 074

4

P, 8T\ dZ P2

P, @ {dp.,)+ dp. (8P, 1 _ B, &P
0To; Pp P2 0Ty

Portanto, tem—se a seguinte eqguacio:



ds, op,

(P, + 0.5P,)%

=- 2

EKP(b-—-—%)

dz aTc_{

P, (1.5 + R

+PA(EXP(IJ—3~,

ay a ar (Pr+0.5P)% |
) T2 8Ty Pp (1.5 + R

_ (Pp+ 0.5P,)% 8P,

2P 0.5P,) { OP; + 0.5 ap,
P, (1.5 + Ry) \ 8T 0T

(P, + 0.5P,)% 3a

- (PA EXP (b - %)

L Pa 2 (dp,.)+ dpy (8P, 1
8Ty =~ P

P, T\ dz dz P,

0A

1.1 - Cédlculo de T,

Por definicio:

pp M Py° Py
&

A=

- G

g& _ ¢ ( ?Bﬁgfkof%'}
Ty ET

Substituindo Pme

P, (1.5 + Ry) 0T,

PA(1.5 + Ry

B

P, apz.]

pR 8Ty

0.21 py, M R,

0T ;

3P

]Exp(b—

8Ty  OTc

84 _ @ (pBMPT x (0.21 R, P.)

G (1 +R,)

Portanto:

)...g

G (1+R,)

3T+
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(4)

(15)
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oA _ 24 O 5

i N dPT)
1.2 Cédlculo de ?ﬁ;(—dz

Pela eguacio de balancgo:

- - 2
dz RE € Pg dp
Assim,

150 {1-€) (1 ~-¢) G2
{ )x x ]

9 (dp"')m 9 [*?.165x10“’*3 1.75+
J e’ pgt&

RE

) ;‘ﬁ»),_ as (1-€) 6 8 150(1-e)} , 1
~§£; ( iz 7.165x10 pe d X T, 1.75+ . X 3;

Portanto,

- 150(1-€) N 1
Ngg 2 9T, Py

a dPT)=“ _13(1“6) Gz
-é-T-—c;(—&“ 7.165 » 10 p dp X

(7)

150(1-6)) 1 9pg
RE pgz aTci

-( 1.75 +

ONpp
0T

1.2.1 - Cédlculoc de



d, ¢
Nge = F
-0.0382 + 0.0061 T°3

3(Np) _ =0.5d,G0.0061 7795 ( 5T )

K g
OTcs (~0.0382 + 0.0061 TO-3)? 0T,

Portanto.,

B8 Npg) -0.00305 d, G ar

e » ............................)

0T¢y 705 ( ~0.0382 + 0.0061 T9-5)?2 OT¢;

op,

1.2.2 - Célculo de 9T,

- MPT
Pe = 5.08205 T

Portanto,

- apg - M (l 8Py _ Py ai")

9T,; 0.08205 |\T 3Ty T2 0T

Substituindo a eq.8 e eg.% na eq.7 tem-se:

aTci dz &3 d ;

»

d (dp'*“)=-7.155x10'ﬁ (1-¢) G x[m Z150(1-€)

Pg

( -0.00305 d, G
795 ( -0.0382 + 0,0061 T°5 )2

{4 75 4 150 (1-€)) M
Neg p,2 0.08205

114

(8)

(8)
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Portanto:

—

3 (dPT)E_.?_lsleo-u (1-€¢) G* x{ 1(0.&575(3.—e) aT )__

Tes \ e e q, Ps d, G T°% 9T
150 (1-€) M 1 OP, P, aT
( Npg ) p,2 0.08205 (T 9T, T3 9Ty

(10)

Substituindo a eq.l0 na eguacdo 4, tem-se :

ds,
az

ap,
3T oy

(P, + 0.5P,)?

=- A
P, (1.5 + Ry

m(b—-g)

| exp (b - 8\ 8 _OT (Pp + 0.5P,)*2
+PA[ (b "'1"*)?5 0Ty Pp (1.5 + R,)

2(Py + 0.5B,) ( 8P, P, (P; + 0.5P,)% &b, a
0.5 - EXP b - =
! ( P, (1.5 + Ry | 0T, 0T, P2(1.5 + R) OT¢ { )

- P EfXP(b"' E) (PT+0'5PA)2 E a.pr -
A T} P, (1.5 + R,) P, OT.

PA
- 27 .165 x 10712
Py e dp

e x
pg dp G TO.S 3TCI

(1-¢) @2 x[ 1(0.4575x(1—e) T ]_

{1.95 + 250 1-a)) M 19 P oor)|,
Nep pg? 0.08205 \ T 9Ty T2 0Ty
L9 [9Py 1 _ P 9P
dzZ 0T P, p2? 0T,



Substituindo
or, arT oT, 0P,
0Ty 51 aT, 2 0Ty 5 0T 54

na egquacio anterior e rearranjando, tem—se:

118

~A(Pr+0.5P)EXP (b~ £)

ds, _ 3
dz P, (1.5 +R,)
o +208 , p(2(S*0.55) 38)].
T2 P, + 0.5 P, P,
(11)
615 10-13 - 2
“93761x3 (le)GxAT+c;PT f_l_“%s‘
onde
0.457 1- -
ap= L 575 ( 0:)52 _(1‘751150(1 e))x
Pg dPGT‘ NR@
M S | Prog
p,2 0.08205 \ T 72 2 (12)
ds.
2 - Cédlculo de —=2
dz
ds, _
2 . d( 0T y_._ 8 (4T, (13)

dz dz = 4T, oT, dz

Pela eq. de balanco:
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dT

- -2y i,
4 “BREXP{b- 2 )-C(T-T) (14)

Substituindo eq.14 na eq.13,

fdfza = aTBCI(B P, Exp(b - -%)— e(T-T, ))
Portento:
‘;’S; =B ad{P E:XP(b - -%)) + P, EXP(b* -gl,) -;T—,Bc-;
3§.:i(T T) - (T - Ty -2C ach

(153

3B
ET

o

2.1 -~ Cédlculo de

Por definicio:

(”AH) pb Pgo - (”&H} p.b (Q .21 RM PT)
G C,, G Cpy (1 + Ry

B =

Assim,

6T, G (1 + R 3T | C

88 _ (-AH) p, 0.21 R, 3 (P,,)
p=

Portsanto:



a8 _ (-AH) p,0.21 R, 1 0Py  Pp 03Cy

0T, G (1 + R Cog 0Ty Cp2 0Ty
ocC
2.1.2 - Cdlculo de £g
0T,

Cp=0.24 + 3.442 x 107° ¢ + 2.649 x107® t? -1.631 107 ¢3

Portanto:
ac, - -8 a1 oz OT
=-£ =(3.44201x10™® + 5.29706x10™ T - 4.89285x107* T3

3T oy 0T oy

Substituindo a eq. 17 na eq. 16 e rearranjando, tem—se

oP,
9B . B T _ B (3,44201x10 + 5.29706x10F T -
9T,; P2 0Ty Cp

or

- ~11 2
4.89285x10 T%) 3T,

ac
0T,

3

2.2 - Cédlculo de

Por definicio:

LU

O= . 2Y
G C,, d,
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(16)

(17)

(18)
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Portanto:
aC . _4 [ 1 QU _ _U 09C (19)
0Ty G dy |Gy 0Ty (7 0Ty
2.2.1 - Célculo de -2U
0Ty
i _ 1 Do Do 1
7 h 7k L”(Tp') B
Assim,
U _ -1 d Do Doy, 2
o xard(h**zx,m(n)*'a)
h + Do Ln .2.‘.’) + 3_
° 2K, D h
FPortanto:
8T _ -1 x_fgm(_{?_g)z.affa_wg__ 3h
5T s 5 2 2 D) k2 T b2 8Ty} (20)
{ﬁ + g Ln(—ﬁ)-+‘%}
€ K, D P
oK
2.2.1.1 - Cdiculo de 2

K, = 2.6788 EXP (- 0.7618 + 0.3695 Ln Tj)
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3K, 1 or
= (2.6788 EXP(- 0.7618 + 0.3695 Ln T .3695 = 9%
s = ( R))xcassTR 37

Portanto,

oK, 0.3695 8T
= K L
Bzﬁ 2 T, 0T, (21)
2.2.1.2 - Clculo de 2B
0T¢y
K D
= - —“"g EXP - - ""'"'E 07
h=3.5 B ( 4.6 .D) N,
onde
K, = 1.473 EXP (- 9.624 + 0.8641 Ln Ty)
Assim,
D
dh =1,473 3.5 EXP|~ 4.6 —£ | EXP (- 9.624 + 0.8641 Ln T, ) x
0.8641 oT 9.7 4 _ 2.3 amw
T BT Npg EXP(- 9.624 + 0.8641 Ln Tp ) 0.7Ng, T
Portanto:
8h 6?(0.8641 0.002135 )
—=— = h - NRE (22)
OT ¢y oT, Tp 0.5 d;t?

Substitulindo a eqg.2l & eq.22 na eqg.Z0,
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t

0.5
(23)
Substituindo a e€q.23 na eq.19,
aC d, d, aT 0.8641 0.002135
—_— =0 K, Ln}{—=2]10,3695w—.=2_ + }h - Nyl -
9Ty 2 ¢ d, Ty 0T,y Ty Tmsti,G RE
-1 (3.44201x10°5 + 5.29706x10® T - 4.89285x10-11 72)| 8T
Cpg 0T,
(24)
Substituindo eq.15 e €9.16 na eg. 24 e rearranjando tem-se:
ds, a ap, S (S, 8§, xCT
2 =BEXP(b- L) x( —h T2 S, + P, ~4 =
dz T T2 | Pr Cog
4 cr )
~Cx| 8 -8+ {(T-T,) 8 x BT ——==
Coo (25)
onde
d,
d, L.( =2 ) % 0.3695
BT = d, + 1 | 0.8641  0.002135 Npg (26)
2 K, T, J2 i T°% d, G

CT = 3.44201 x 107> + 5,28706 x 1078 T - 4.8%285 x 1071 72 {(27)



ds
3 - C4lculo de ——}’i

Pela eqg. de balanco:

dT,
—5 = D(T - T

Substituindo a eq.29 na eq.28,

ds, 4 _
az - @t P Td)
Portanto:

ds; _ - dp ¢ _
7 = (T-TJ & +DmmaTc1(T Te)

oD

1 - Célculo d
3.1 culto e&Tﬁ

Yor definicéo:

nd. Ut,
We Cpg

entio:

122

(28)

(29)

(30)



123

p _ xd. t, au

Ty W Cpe 074 (31)
Substituindo eq.23 na eq.31,

op _ ®d. tnU[ d, Ln(_c_i_g) 0.3695 , 1[0.8641 _ 0.002135 N | | a7
O Wy Cpo |2 K, d. Ty hl T, 795 d_ G T g

Portanto,

ap d, d,) 0.3695 , 1 (0.8641 _ 0.002135 8T
AN RCER 7% i) ULEAT LI - oL .
0T [ 2 K (c:lc Ty h T, 795 d_ G NRE) ] or,, ()

Substituinde £g9.32 na eq.30

05, d d,\ 0.32695 1 {0.8641 0.,002135
— = D e In|-—2| 22272 4+ = (2= - N X
dz 2 K, (dc) Tr h( T, %% d, G M)
ar _ 3T _ a7,
b4 —a?,;'i- (T TC’.i) +D(6Tc1 ach]
Rearranjando tem—se :
ds
2 =D(S; - S + 5 (T - T BT) (33)
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4 - C4élculo de dS,

dz
ds, _d apP, 3 dr,
dz dz ( 0T, ) 0T, ( dz ) (34)
- o [ dPx X .
A expressio para —21 foi obtida asnteriormente (eq. 7).
0T\ dz

Substituindo a eq.7 na eg.34 tem-se:

ds‘=-7.165x10'1'3 {1-€¢) G* x[ 1 (0.4575)((1-6) % OT )+

d, & d, | pg d, G 7% 8T
of 1,75 + 150 (1-e)) M 1 9P P ar
Neg p,2 0.08205 \T 0Ty  T93 0Ty

Rearraniando,

dS, _ -7.515 x1073 (1 -¢) G?
dz é’c&

x AT {(35)

onde AT é dado pela &g.19.



PROGRAMA TESE - ESTE PROGRAMA CALCULA OS PERFIS DE TEMPERATURA
E BENZITIVIDADE PARAMETRICA PARA OS SEGUINTES ESQUEMAS:

~ ESQUEMA CONTRACORRENTE
CONFIGURACAO ALTERNATIVA 1
- CONFIGURACAO ALTERNATIVA 2

*
¥
*
*
ESQUEMA CONCORRENTE . *
X
£ S
-
&

s (0N
f

$LARGE
INTEGER GI
COMMON,/DADOS1/¥XAD,Z2E,ZL,PP,NP,TOL,CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE,R,RDB,WC,U
COMMON/DADOSZ/PBO ,PAQ, TBO,TCO, 510,520, 330,540,GWC,GXA,GX2A,CAM
COMMON/DADOS3/GPA, PT,GTP ,RWC, PEL,PWC, XA, FA,FB, X0 ,XF,VX,FT,GX1,GX2
COMMON/DADOS4 /GX3,GX4,GX5,GX6,G6X7,GX8,GT0,TO0,GI ,GZE, TCOA, S830A
COMMON/DADOSE /CTEA, CTEB, CTEC, CTED,CEBM, YF,KONA,VINTI , VINTF
COMMON/DADOS6/FX0,HV,GV,X1,A0, BO, FX, KTDET, KLDET , KS30
COMMON/CONTA1/ITB,NTB, PASSO,NPASS, NESC2, KONTA77 ,NESC10,KN1,NESC
COMMON /CONTAZ/KKVIT ,NTIPO,NTIPO1,KVIT,KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT, KN2
COMMON/VETOR1/TBI(15),TCI(15),PATI(15),WCI(15),X(15),TM(15),VPM(15)
COMMON/VETORZ2/DTM(15) ,TF(15),PMS2(15),VS82(30,15),Z(30},DELT(30,15)
COMMON/VETOR3,/Y(10).C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4,/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),ZET(15),2ZE1(30,15)
COMMON/VETORS /VE53(30,15) ,KALT ,KALT1 ,TCOAM, S30AM,KJ,KZE ,KIS30
COMMON /DADOST7 /KTCF ,GTCO, KFWC, KMWC, T
COMMON/DADOS8 /KCSET

C DEFINICAO DOS VALORES INICIAIS

ITB=1
WRITE(*,%}  QUANTAS SIMULACOEZS SERAQ FEITAS 7?7 -
READ(*,*)NTB
WRITE(%,%)}" ENTRE COM O VALOR DE PASSO E NPASS-
READ(*,%) PASS0,NPASS
WRITE(*®,%) DESEJA-SE :~
WRITE(*,x) -~ 1 - OBTER COHNVERSAQ (L e To PRE-FIXADOS)
WRITE(*®,*) -~ 2 -~ OEBTER COMPRIMENTO ( ¥Xa e To PRE-FIXADOS ) -~
WRITE(*,%) -~ 3 - OBTER TCo { ¥a e I, PRE-FIXADODS ) -
READ(*,%) NESC2
IF ( NESCZ .EQ. 1 ) GO TO 2
IF { HEBCZ .EQ. 3 )} GO TO 3 :
WRITE(%x,%x}" VALOR DA CONVERSAQ DESEJADA -~
READ(*,%) XAD
GO TO 4
3 WRITE(*x,%x} -~ VALOR DA CONVERSAC DESEJADA -
READ(*,%) X¥AD
2 WRITE(¥,%) VALOR DO COMPRIMENTO DO REATOR-
READ(#*,%) ZE
Z1L=ZE
GZE=ZE
ZET(ITE)=ZE
PP=Z2E/{PASEO%*NPASS ) +1
PRP=INT(PP)



NP=PP

4 KONTAT7=0
TOL=0.0015
NESC10=2
KN1=0
ENZ2=0
KEVIT=0
KLDET=0
KTDET=0
K530=0
KALT=0
KALT1=0
KTCF=0
KZE=0
KFWC=0
KMWC=0
CPFRE=0.3108
Th=1
KCoRET=0 '

500 WRITE(%,%)" QUAL O TIPO DE CONFIGURACAO PARA O REFRIGERANTE
WRITE(*,%)" 1- CONCORRENTE PARA TODO 2 -~
WRITE(*,%) " 2- CONTRACORRENTE PARA TODO Z °
WRITE(Xx,%}" 3- CONFIGURACAO ALTERNATIVA-
READ(%*,%} NTIPO
IF ( NTIPO .NE. 3 )} GO TO &

WRITE(*,*)" O FLUXO DO REFRIGERANTE SERA DE :~

WRITE(*,%)" 1 - UMA ALIMENTACAQ E DUAS SAIDAS -
WRITE(#*,%) " 2 - DUAS ALIMENTACOES E UMA SAIDA -
READ(*,%) NTIPO1
5 OPEN (5501,FILE="DTAB1.DAT ,STATUS="OLD")
READ(5501,%) DT,DC,DC,GE,R,RDB,PT
REWIND 5501
CLOSE(5501,5TATUS="KEEP ")
GO TO 6
6 WRITE(*,%) "ENTRE COM : WC -
READ(%,x) WC
7 IF ( NTIPO .EQ. 1 ) GO TO 8

IF ( NTIPO .EQ. 2 ) GO TO 8
IF ( NTIPO1 .EQ. 2 ) GO TO 8

9 WC=-WC

8 KKVIT=1

10 IF ( NEGSCZ .EBEQ. 3 } GO TO 110
GO TO 8702

WRITE(*,%*) ~ VALOR INICIAL DA TEMP. DO REFRIGERANTE ~
READ(*x,x) TCA
IF ( NTIPO .E@. 1 ) GO TC 8701
IF ( NTIPC .EQ.Z2 ) GO TO 8702
IF { NTIPO1 .EQ. 1 ) GG T0 8702
8701 TCO=TCA
TBO=TCO
GO TO 8703
8702 WRITE(*,%)" VALOR DE TEO
READ(*,%) TBO
TCC=TBO
8703 IF ( NTIPO .ERQ. 1 ) GO TO 8704
IF ( NTIPO .EQ.Z2 } GO TO 5109
I¥F ( NTIPO1 .EQ. 1 ) GO TO 5108
KIS30=1
GO TO 5105
8704 KIs30=1
GO TO 11
5108 HWRITE(*x,%x} " O VALOR DE 530 VAI SER DETERMINADG 7 7



WRITE(*,%) " 1 - SIM ~
WRITE(*,%) " 2 - NAO -
READ(*,%) KIS30

IF ( KIS30 .EQ. 1 ) GO TO 11
WRITE(*,%)" ENTRE COM O VALOR DE S30 °
READ(*, *)530

GO TO 11

51056 WRITE(*,%)” O VALOR DE S30A E TCOA SERAC DETERMINADOS ? -
WRITE(*,%)" 1 - 8IM ~
WRITE(*,%)" 2 - NAO -

READ(*,%) KCSET
I¥ ( KCSET .EQ. 1 ) GO TO 11
WRITE(*,%)" ENTRE COM S30A e TCOA -
READ(*,%) S30A
READ(%,%) TCOA
GO TO 11
110 IF ( NTIPO .EQ. 1 ) GO TO 11
IF ( NTIPO .EQ.2 ) GO TO 8700
IF ( NTIPO1 .EQ. 2 ) GO TO 11
8700 WRITE(%,%)
11 GWC=WC
PAO=PT/(1.018+R)
GPT=PT
GPA=PAO
TBI(ITB)=TBO
TCI(ITB)=TCO
PAT({ITB)=PAO
WCI(ITB)=WC
EFWC=0
EMWC=0
13 IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 14
IF ( KONTA77 .EQ. 1 ) GO TO 14
IF ( NTIPO1 .EQ. 2 ) GO TO 5701
WRITE(*¥,%) " QUAL A VAZAO NO ESQUEMA CONTRACORRENTE (WCT)
READ(*,%*) RWC
RWC=-RWC
GO TO 5702
5701 WRITE(*,x)” QUAL A VAZAO NO TRECHO CONCORRENTE ( WCC) -
READ(X,%) RWC :
5702 WRITE(X,*)" QUAL A POSICAQ DA ENTRADA DO FLUXO -
READ{*x,%) PEL
PWC=PEL
i4 IF ( NTIPO .EQ. 1 ) GO TO 15
I¥ ( NTIPO .EQ. 2 ) GO TC 16

GO TO 17
Cm—m— ESQUEMA CONCORRENTE
15 CALL SUB1(*23,%24)
A SAIDA DO RETURN 1
23 IF ( NESCZ .EQ. 3 ) GO TO 18
GO TO 20 (
19 WRITE(#*,*)" VALOR FINAL DE XA = “,¥A
WRITE(*,%)  VALOR INICIAL DE TBO = -,TBO
WRITE(*,%) " VALOR INICIAL DE TCO = °,TCO

TBI(ITB)=TBO
TCI(ITB}=TCO

GO TC 20
e e o o SAIDA DO RETURN 2
24 GO TO 30

Crmmmm ESQUEMA CONTRACORREHTE



GTCO=TCA
16 CALL SUBZ(*25,%24)

Commmme SAIDA DO RETURN 1

25 WRITE(*,%)" VALOR INICIAL DE 530 = 7,530
WRITE(*x,%})" VALOR FINAL DE 830 = ",X(7)
I¥ ( NESCZ .EQ. 3 ) GO TO 18
GO TO 20

17 IF ( NTIPO1 .EQ. 1 ) GO TO 22

Cr—- ESQUEMA CONCORRENTE NA PRIMEIRA REGIAC ( COM 2 ALIMENTACOES )
CALL SUB3(*27,%24)

G SAIDA DO RETURN 1

27 IF ( KCBET .EQ. 2 ) GO TO 20
cz27 IF ( NESCZ ._NE. 3 ) GO TO 20

WRITE(*,%)" VALOR DE S30A DETERMINADO = ~,S30A
WRITE(*%,%)” VALOR DE TCOA DETERMINADO = °,TCOA
GO TO 19

Commm e m ESQUEMA CONTRACORRENTE NA PRIMEIRA REGIAO ( 1 ALIMENTACAO )
GTCO=TCA

22 CALL SUBB(%25,%x24)

20 VS2(1,1ITB)=520
V53(1,ITB)=530
IF ( ITB .LT. NTB ) GO TO 40
GO TO 50
40 ITB=ITB+1
WRITE(%,%)  DESEJA MUDAR O TIPO DE CONFIGURACAQ 7 -
WRITE(*,%)" 1 - BIM -
WRITE(*,%)" 2 - NAO -~
READ(X,*x} KNTIPO
IF ( EKNTIPO .EQ. 1 ) GO TO 400
I¥ ( NTIPO .RE. 3 ) GO TO 400
WRITE(*,%)" A RAZAO E A POSICAO DO REFRIGERANTE E A MESMA ? -
WRITE(*,%x)" 1 - 8IM -
WRITE(*,%)" 2 - NAO -
READ(*,%) NRP
IF ( NRP .EQ. 2 ) GO TO 400

KONTAT7=1

400 I¥ ( KNTIPO .EQ. 1 ) GO TO 500
GO TO &

Cmmm— IMPRESSAO DOS RESULTADOS

50 OPEN (55,FILE="TAB1.DAT ,3TATUS="0LD")
OPEN (56,FILE="TABZ.DAT ,3TATUS="0LD")
OPEN (57 ,FILE="TAB3.DAT ,STATUS="0OLD")
OPEN (75,FILE="TAB4.DAT  ,STATUS="0LD")
COPEN (65 ,FILE="TAB5.DAT ™ ,STATUS="0LD")
OPEN (78,FILE=-"TABE.DAT  ,STATUG="0LD")
OPEN (87 ,FILE="TABTY.DAT  ,5TATUS="0LD")
OPEHN {(88,FILE="TABB.DAT ,5TATUS=z"0OLD")
OPEN (2,FILE="TABS.DAT ,STATUL="0OLD ;
OPEN (3,FILE="TABIO.DAT ,STATUS="0OLD )



OPEN (4,FILE="TAB11.DAT  ,5TATUS="0LD")
OPEN (7,FILE="TAB1Z.DAT  ,8TATUS="0LD")
OPEN (8,FILE="TAB13.DAT ,STATUS="0OLD")
OPEN (381,FILE="TAB14.DAT ,STATUS="0OLD")
OPEN (382,FILE="TAB15.DAT",STATUS="0LD")

NTB=1TB

Z{(1)Y=0.

DO 333 J=1,NTB

DELT{(1,J3=0.

CONV(1,0)=0.
911 TR{1,J)=TBI(J)

PTFR(1,J)=TCI{(J)

PA(1,Jd3=PAI(J)

PPT(1.J)=PT
333 CONTINUE

EK=0

I¥F ( NESC2 .NE. 2 ) GO TO 9014

K3=1 ‘

I=1
8008 ZE=ZET(EK3)

ZE=ZE+0.002

PP=ZE/(PASSOKNPASS }+1

PP=PP+0.01

PP=INT(PP)

NE=PP

IF ( NTIPO .E@. 3 ) GO TO 8014

DO 8011 XK4=2,NP
9011 Z{K4)=2E1(K4,K3)

GO TO 98
9014 WRITE(*,%)

I=1
98 WRITE(DB5,106) Z(I1),(DELT(I,J},J=1,NTB)
108 FORMAT(1X,F68.4,15(1X,F7.3})

WRITE (56,120) 2(1),(PA(1.d),J=1,NTB)
120 FORMAT(1X,¥6.4,15(1X,F7.4})

WRITE (57,452) Z{(1),(PTFR(1,J),Jd=1,HTE)
459 FORMAT (1X,F6.4,15(1X,F7.3))

WRITE(75,120) Z(I),(CONV(I,J),J=1,NTB)

KK=KEK+1

IF(RKK .GT. NTB) GO TO 331

WRITE (87,121 TM({KK)},VPM(KK)
121 FORMAT (1X,F5.1.1X,F7.4)
391 WRITE(65,122) (TR(1.J),.PA{I1,J),d=1,NTH)
122 FORMAT(15(1¥,F5.1,1X,F7.4))

WRITE(4,444) Z(1),(TR(1,J),Jd=1,NTE)
444 FORMAT(1X.F68.4,106(1X,F7.3))

WRITE(78,712} Z{I1),(VS2(1,J),J=1,NTRB)
712 FORMAT(1X,¥F6.4,16(1X,F9.3))

WRITE(8,100) Z2(I1}),(VS83(1.,J}),J=1,NTB)
100 FORMAT(1X,F6.4,15(1X,F9.3))

WRITE(B8,819) Z(1).(PPT(I,J),.J=1,NTB)
B19 FORMAT(1X,F6.4,15(1X,F7.4))

IF ( NESCZ .NE, 2 ) GO TO 5101

I=1+1

IF ( I .LE. HRP ) GO TO S©
K3=K3+1

IF( K3 .GT. HTB ) GO TG 8015
GO TO 9008

5101 I=I+1
IF (I _LE. HP ) GO TO 88
9015 WRITE(*, %)



DO 8010 JJ=1,NTB
8010 WCI(JJ)=1./WCI(JJ)
GVi=TM(1l)
GV2=PMS2(1)
DO 8012 I=1,NTB
VZERO=0.
WRITE(Z2,222) WCI(I),TM(I),VZERO
222 FORMAT(1X,F5.2,1X,F5.1,1X,F5.2)
IF ( PMSZ2(I) .LT. 0 ) GO TO 380
WRITE(3,301) WCI(I).PM32(1)
301 FORMAT(1X,F5.2.1X,F9.3)
GO TO 89Z1
380 WRITE(381,301) WCI(I),PM32(1)
921 WRITE(382,301) WCI(I),VZERO
WRITE(7,704) WCI(I),TBI(I)
704 FORMAT (1X%,.FD.2,1X,F5.1)
8012 CONTINUE
8011 WRITE(*,%)

REWIND 55
CLOSE(55,STATUS="KEEP ")
REWIND 58
CLOSE(56,3TATUS="KEEP " )}
REWIND 57
CLOSE(57,5TATUS="KEEP ")
REWIND 75
CLOSE(75,5TATUS="KEEP ")
REWIND 65

CLOSE(65, STATUS="KEEP ")
REWIND 78
CLOSE(78,3TATUS="KEEP" )
REWIND 88
CLOSE(88,5TATUS="KEEP ")
REWIND 2
CLOSE(2,STATUS="KEEP ")
REWIND 3
CLOSRE(3,5TATUS="KEEP ")
REWIND 4
CLOSE(4,STATUS="KEEP ")
REWIND 7
CLOSE(7,STATUS= "KEEP ")
REWIND B

CLOSE(8,5TATUS="KEEP ")
CLOSE(381,STATUS="KEEP ")
CLOSE(382,STATUS="KEEP")

IF ( NEBCZ2 .NE. 2 ) GO TO 30
WRITE(*,8012) (ZET(J1)},J1i=1,NTB)

9012 FUORMAT(//.1X, °~ COMPRIMENTO DO REATOR = 7,/,(27X.,F6.4,/))
20 STCP

ERD
e e
e o e
C SUBROUTINA PARA O ESQUEMA CONCORRENTE

SUBROUTIRE SUBL(¥ %)
COMMON /DADOSL /XAD, 2R, 2L, PP, NP, TOL, CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE, B, EDB,WC, U



COMMON/DADOS2/PBO,PAC, TBO,TCO, 510,820,830, 540,GWC,GXA,GX2A,CAM
COMMON/DADOS3/GPA,PT,GTP,RWC,PEL,PWC,XA,FA,FB,X0,XF, VX, FT,GX1,GX2
COMMON/DADOS4/GX3,GX4,GX5,GX6,GX7,GX8,GTO,TO,GIL ,GZE, TCOA,530A
COMMON,/DADOSS/CTEA, CTEB, CTEC,CTED, CBM, YF,KONA,VINTI ,VINTF
COMMON/DADOSE/FX0,HV,GV,X1,A0,B0,FX,KTDET, KLDET , K530
COMMON/CONTA1/ITB,NTB,PASSO,NPASS,NESC2, KONTA77 ,NESC10,KEN1,NESC
COMMON /CONTAZ/KKVIT,NTIPO,NTIPO1 ,KVIT,KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT,KN2Z
COMMON/VETOR1/TBI(15),TCI{(15),PAI(15),WCI(15),X(15),TM(15),VPM(15)
COMMON/VETOR2/DTM(15),TF(15),PM52(15),Vs82(30,15),2(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,156),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),Z2ET(15),ZEL1(30,15)
COMMON/VETORS/VE3(30,15) ,KALT,KALT1,TCOAM, 330AM, KJ ,KZE,KIS30
COMMON,/DADOS7 /KTCF ,GTCO, KFWC ,KMWC, 1

KN1=0

IF ( NESCZ _EQ. 3 ) GO TO 1
IF ( NESCZ.E@. 1 ) GO TO 50

KLDET=0
ZET(ITB)=O
CALL SUB4
ZE=ZET(ITB)
WRITE(*,*)” VALOR DE Z2 = 7,ZE
RETURN 1
50 CALL SUB4
RETURN 1
i CALL SUB7(*2,%3)
Cmrm SAIDA 2 ( DETERMINOU Tco )
2 RETURN 1
C————= SAIDA DO RETURN 3 ( NAO DETERMINOU Tco )
3 RETURN 2
END
o e e e e e e e A e e e e e e o o i o e e e
e e e e
C SUBROUTINA DO ESQUEMA CONTRACORRENTE

SUBROUTINE SUBZ(¥,%)

COMMON/DADOS 1 /XAD, ZE, ZL, PP, NP, TOL, CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE, R, RDR, WC, U
COMMON /DADOS2,/PBO, PAO, TBO,TCO, 510, 520, S30, 840, GWC, GXA , GX24 , CAM
COMMON/DADOS3/GPA, PT,GTP, RWC, PEL, PWC, XA, FA, FB, X0, XF, VX, FT,GX1,GX2
COMMON,/DADOS4,/GX3,GX4,GX5,GX6, GX7,GX8,GT0,T0,GI,GZE, TCOA , 5304
COMMON/DADOS5/CTEA ,, CTER, CTEC, CTED, CEM, YF, KONA, VINTI, VINTF
COMMON/DADOSE/FX0,HV,GV,X1,A0, BO, FX, KTDET, KLDET , K830
COMMON/CONTA1/1TB, NTB, PASSO, NPASS, NESC2, KONTA77 ,NESC10, KN1 ,NESC
COMMON/CONTAZ /KKVIT,NTIPO,NTIPOL,KVIT, KEND,NRP,KK, K3, N, ICONT, KN2
COMMON/VETOR1,/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI(15),X(15),TM(15),VPM{15)
COMMON/VETORZ/DTM(15), TF(15),PMS2(15),VS82(30,15),2(30),DELT(30,15)
COMMON /VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15), PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4,/F(10) ,PA(30,15),PPT(30,15),2ET(15),ZE1 (30, 15)
COMMON/VETORS /VS3(30,15) ,KALT,KALT1, TCOAM, S30AM, KJ, KZE, K1S30
COMMON /DADOST /KTCF , GTCO , KFWC, KMWC, T

[88]

FRE=0



KN1=0

IF ( NESCZ .EQ. 3 ) GO TO 1
IF ( NESCZ .EQ. 1 ) GO TO 16

(P A— CALCULO DIRETO DO COMPRIMENTO--—-—

ZET(ITB)=0

CALL 5UB4

GZE=ZET(ITB)

WRITE(*,%)” VALOR DE Z = 7 ,GZE
RETURN 1

16 E830=-1
IF ( KISB30 .EQ. 1 ) GO TO 161

CALL SUB4
RETURN 1
C ________________________________________
(R DETERMINA TCO E $30 ———-m-m-mm
1 KTCF=1

CALL SUBT7(%11,%12)
11 WRITRE(*,%)
161 KTDET=1

EN1=0
ENZ=0
K530=1
CALL SUBB(%4,%12)
4 RETURN 1
C ________________________________________
Com oo SAIDA 12 ({ STOP )
iz RETURN 2
END
C ___________________________________________________________________
C SUBROTINA DO ESQUEMA ALTERNATIVO - ESQUEMA CONCORRENTE NO TRECHO
C INICIAL E COM 2 ALIMENTACOES

SUBRCUTINE SUB3 (*k,%)

INTEGER GI,GGI
COMMON/DADOS1/XAD,ZE, 2L, PP, NP, TOL, CPFRE, TN, DT ,DO,DC,GE . R,RDB,WC, U
COMMON/DADOSZ2 /PBO,PAD,TBO,TCO, 510,520, 530,840,GWC ,GXA, GX2A, CAM
COMMON/DADOZ3/CGPA,PT,GTP . RWC ,PEL, PWC XA FA FB, X0, XF, VX, FT,GX1,G42



COMMON /DADOS4/GX3,GX4,GX5,GX6,GX7,GX8,GT0,T0,GI ,GZE, TCOA, S30A
COMMON/DADOCSS /CTEA, CTEB, CTEC, CTED, CBM,YF ,KONA ,VINTI ,VINTF
COMMON/DADOSB/FX0,HV,GV,X1,A0,B0, FX,KTDET, KLDET , KS30
COMMON/CONTA1/ITB,NTB,PASS0O,NPASS ,NESC2 ,KONTA77 ,NESC10,KN1,NESC
COMMON,/CONTAZ/KKVIT ,NTIPO,NTIPO1,KVIT, KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT, KN2
COMMON/VETOR1/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI{15)},X(15),TM(15),VPM(15)
COMMON/VETOR2/DTM(15),TF(15),PMS2(15),VS2(30,15),2(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),2ET(15),ZE1(30,15)
COMMON/VETORS/V33(30, 15) , KALT, KALT1,TCOAM, 530AM, KJ ,KZE,KIS30
COMMON/DADOST /KTC¥F,GTCO, KFWC, KMWC, T

COMMON/DADOSB /KCSET

KN3=0

KN1=0

KALT1=0

KALT=0

K3S30=0

IF ( NESCZ .EQ. 3 ) GO TO 1
IF ( NESCZ .EQ. 2 ) GO TO 2
KTCF=1

GTCO=TCO

WC=RWC

ZE=PWC

CALL SUB4

WC=— (GWC~RWC}

IF ( KALTI .EQ. O ) GO TO 440
GO TO 441

IF ( KCSET .EQ. 2 ) GO TO 441
GO TO 4

( CALCULO DIRETO DO PERFIL )---—wwe————

GGTC=X(2)

GGE3=X(7)

GI=I-1

X(2)=TCOA+273.18

X(7)=830A

KEALT=1

ZE=GZE

CALL SURB4

KJI=G1

WRITE(*,%)" VALOR DE X2 = ~,X(2)-273.18
WRITE(*,%)" VALOR DE KJ = ~,KJ

IF ( HESCZ .NE. 1 ) RETUERN 1
VS3(EJ,ITB)={(GGE3+830A) /2

PTFR{KJ, ITB)=({GGTC-273.16)+TCOA) /2
RETUEN 1

( CALCULA TCOA )—m——m——mm e

GXI=X{1)
GX2=X(2)
GX3=X(3)
GX4=X(4;
GEE=X(5)
GXE=X4(6)
GXT=X{7}



GX8=X(8)
GXA=XA
GTO=TO
GI=I-1
KALT=1
ZE=GZE
TCOA=150

7 X(1)=GX1
X(2)=TCOA+273.16
X(3)=G6X3
X(4)=GX4
X(5)=GX5
X(6)=GX6
X(7)=GX7
X(8)=GX8
TO=GTO
I=GI1
WRITE(X,%}” VAI DETERMINAR O PERFIL COM TCOA = ~,TCOA
CALL 35UB4 ;
IF ( EN1 .EQ. 1) GO TO 8
IF ( KNI .EQ. 2 ) GO TO 9
X0=150
AO0=150
FA=TCO-(X{(2)-273.18)
TCOA=220
KN1=1
GO TO 7

8 XF=220
BO=220
FB=TCO-(X(2)-273.186)
KNZ2=0

13 CALL SUBSP(*10,%11,%12)

Cmmm ( CONTINUA CALCULANDO O PERFIL )
i1 TCOA=VX
KNi=2
KN2=1
GO TO 7
g FT=TCO-{X(2)~-273.16)
I¥ ( KTCF .EQ. 1 ) GO TO i3
ERRO1=ABS( (XA-XAD))
IF ( XA .LT. XAD ) GO TO 209
IF ( ERRO1 .GT. G.01 } GO TO 1

GO TO 13
209 IF {( ERROC1 .GT. 0.0b } GO TO 1
GO TO i3
Crmm { DETERMINOU TCOA )
12 WRITE(*,%}" DETERMINOU O VALOR DE TCCA = ~,TCOA
IF ( KZE .EQ. 1 ) GO TO 2
e e e o e —m
Crmm—— { CALCULA B30A J————r—me oo s
28 GHREZA=TCOA+273. 186
KTDET=1
KS30=1
EH1=0

530A=-5



14 X(1)=06X1
X({2)y=GX2A
X(3)=GX3
X(4)3=GX4
X(5H)=GX5
X(86)Y=GX6
X{7)=530A
X(8)=GX8
TO=GTOD
I=GI :
WRITE(*,%x}" VAI OBTER O PERFIL COM S30A = -~ ,830A
CALL SUB4
I¥ ( KNI .EQ. 1 ) GO TO 15
IF ( KN1 .EQ. 2 ) GO TO 18
X0=-5
AQ=-5H
FA=1-X(7)
S30A=5
KNi=1
GO TO 14
15 XF=5
BO=5
FB=1-X{7)
KN1=2
ENZ2=0
17 CALL SUBSP(x10,%19,%20)

Crrmmmm { CONTINUA CALCULANDO O PERFIL )
18 S30A=VX

GO TO 14
i6 FT=1-X(7)

GO TO 17

T o i { ENCONTROU S30A )

20 S30AM=(GX7+530A) /2
TCOAM=(TCOA+(GX2-273.16))/2
KALT1=1
KALT=D
K830=0
G0 TO 3

1 IF ( EN3 .EQ. 1 ) GO TO 30
IF ( KEN3 .EQ. 2 ) GO TO 32
IF ( KN3 .EQ. 3 ) GO TO 33
KZE=0
TCO=180
TBO=TCO
KH3=1
WRITE(*,%)" PERFIL COM TCO = ~,TCC
GO TO 3

30 GAO0=180
GAD=180
GEA=ZAD-XA
TCO=210
TEC=TCO



32

37
43

44

KN3=2

KN1=0

EKNZ2=0

KALT=0

WRITE(*,%)” PERFIL COM TCO = ~,TCO
GO TO 3

GXF=210

GBO=210

GFB=XAD-XA

X0=GX0

AF=GXF

AO=GAO

BO=GBO

KNZ=0

FA=GFA

FB=GFB

KNZ=0

CALL BUBSP(*43,%44,%45)

WRITE(*,*x)” SAIDA 1 - GFA = °~,GFA, "GFB =

RETURN 2
TCO=VX
TBO=TCO
GVX=VX

GGV=GV

GHV=HV
GFXO=FX0
GX1A=X1
GX0=X0

GAO=AC

GRO=RBO

KN3=3

KN1=0

KN2=0

KALT=0
WRITE(*,*)” PERFIL COM TCO = ~,TCO
GO TO 3
FT=XAD-XA
AO=GAD

BO=GRBO

X0=GX0

XF=GXF

¥1=GX1A

VX=GVX

GV=GGY

HV=GHV
FLO=GFX0
FA=GFA

FE=GFR

FNZ=1

G0 TO 37
WRITE(* %)~ DETERMINOU TCO = ~,TCO
TCO=VY '
TEO=TCO

GO TO 28

©,GFB



21

22

27
24
25

23

IF ( EN3 .EQ. 1 ) GO T0 21
IF ( KN3 .EQ. 2 ) GO TO 22
IF ( KN3 .EQ. 3 ) GO T0O 23
KZE=1

ZE=1

PWC=ZE*PEL

GZE=ZE

KN3z=1

WRITE(*x,%)" PERFIL COM ZE
GO TO 3

GX0=1

GAO=1

GFA=¥AD-XA

ZE=3

PWC=ZE4+PEL

GZE=ZE

KN3=2

KN1=0

ENZ2=0

KALT=0

WRITE(*,%)” PERFIL COM ZE =
GO TO 3

GXF=3

GBO=3

GFB=¥XAD-XA

X0=GX0

AF=GXF

AO=GAO

BO=GRO

ENZ2=0

FA=GFA

FB=GFB

KNZ=0

CALL SUBSP(%24,%25,%286)
RETURN 2

ZE=VX

GVX=VX

GEV=GV

GHV=HV

GEXO=FX0O

GXiA=X1

GX0O=X0

GAC=AC

GBO=BO

PUC=ZEXPEL

GZE=ZE

El3=3

FHi=0

KN2=0

XALT=0

WRITE(X,%}" PERFIL COM ZE =
GO TO 3

FT=XAD-¥A

AD=GAD

BO=GEO

ZO=GX0

XF=GXF

Z1=GZ1A

YVE=GVE

GV=GGV

HY=GHY

FRO=CFZo

"L,ZE

A

"LLE



26

c 5UB

FA=GFA

FB=GFB

KNZ=1

GO TO 27

WRITE(%*,%)" DETERMINOU ZE = ~,ZE
WRITE(*,*)" TBCO = ~,TBO,” TCO = ~,TCO
ZE=VX

GZE=VX

PUWC=ZE*PEL

GO TO 28

( INTERVALO NAO BATISFAZ )-——mes—e—mmmm o ——
RETURH 2

END

ROTINA DO ESQUEMA ALTERNATIVO - ESQUEMA CONTRACORRENTE NO TRECHOQ
INICIAL E CCM 1 ALIMENTACAO

SUBROUTINE SUBS(%,%)

COMMOH/DADOS1/XAD,ZE,ZL, PP, NP, TOL,CPFRE, TN, DT ,DO,DC,GE,R,RDB,WC,U
COMMON,/DADOGZ /PBO, PAQ,TBO,TCO,510,520,530,540,GWC,GXA ,GX2A, CAM
COMMON/DADOS3/GPA,PT,GTP ,RWC,PEL,PWC,XA,FA,FB,X0,X¥F VX, FT,GX1,GX2
COMMON/DADOS4/GX3,GX4 ,GX5,GX6,GX7,GX8,GT0,TO,GI ,GZE, TCOA , S30A
COMMON/DADOSS5/CTEA, CTEB, CTEC,CTED, CBM, YF, KONA, VINTI ,VINTF
COMMON/DADOSE/FX0,HV,GV,X1,A0, B0, FX,KTDET , KLDET , KS30
COMMON/CONTA1/ITB,NTB, PASS50,NPASS , NESCZ , KONTAT7 ,NESC10, KN1,NESC
COMMONR/CONTAZ/KKVIT,NTIPO,NTIPO1 ,KVIT,KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT , KN2
COMMON/VETORL1/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI(15),X(15),TM(156),VPM(15)
COMMON/VETORZ/DTM(15) ,TF(15) ,PMB2(15),V52(30,15),Z2(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),C0NV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10)},PA(30,15),PPT(30,15),2ET(158},ZE1(30,15)
COMMON/VETORE/VE3(30,15) ,KALT ,KALT1, TCOAM, S30AM,KJ ,KZE ,KIS30
COMMGHN /DADOST /KTCF ,,GTCO,KFWC, KMWC, I

KALT=0

¥EWC=0

KMWC=0

IF ( KESCZ .EQ. 3 ) GO TO 1
IF { WNESCZ .EQ. 2 ) GO TO 2
IF ( KVIT EQ. 2 ; GO TO 4
IF ¢ KIS30 .Eg. 1 ) GO TO 23
¥ERO=1

WC=HRWC

CALL SUR4

RETUHEN 1

I¥ ( KIS30 .Ek. 2 ) GO T0 288



GTCO=TCO

KTCF=1

KLDET=0

WC=RWC

ZE=PWC

KFWC=1

CALIL SUBT7(x5,%41)

RETURN 2

WRITE{(#,%)” VALOR DE TCO DETERMINADO = ~,TCO
GO TO 28

[y NN
ot

ZE=GZE

KALT=1

WC=- (GWC-RWC)

CALL 5UB4

IF ( NESCZ .EQ. 2 ) GO TQO 2
IF ( GNESCZ .EQ. 3 ) GO TO 1
RETURN 1

2 IF ( KVIT .EQ. 1 )} GO TO 60

&0 GTCO=TCO
CALL SUBB(%5,%x41)
KZE=1
ZE=1
PWC=ZE*PEL
GZE=ZE
KHN3=1
WRITE(*,%)" PERFIL COM ZE = " ,ZE
3 WC=GWCH*RWC
ZE=PWC
CALL SUB4
IF ( HESCZ .EQ. 3 ) GO TO 1
IF ( EN3 .EQ. 1 )Y GO TO 21
IF ( EN3 .EQ. 2 ) GO TO 22
IF ( KN3 .EQ. 3 ) GO TO 23
21 X0=1
AC=1
FA=XAD-XA
ZE=3
PWC=ZEXFEREL
GZE=ZE
KN3=2
KALT=0
WRITE(*,%)  PERFIL COM ZE = " ,ZE
G0 TO 3
22 XF=3
BO=3
FR=ZAD-ZA
KNZ=0
27 CALL SUBSP(%24,%25,%28)
24 RETURN 2
25 ZE=VZ
PWC=ZE*PEL
GZE=ZE
KEN3=3
KEALT=0
WRITE(# %) PERFIL COM ZE = 7 ,ZE
GO TO 3
FT=XED-XA

[N
a3



26

34

30

35

32

37
43
44

36

33

KNZ=1
GO TO 27
WRITE(*,%)" DETERMINOU ZE =

WRITE(*,x)” TBO = ~,TBO," TCO =

ZE=VX
GZE=VX
PWC=ZE*PEL
KLDET=1
KALT=0
EN1=0
ZET(ITB)=PWC
GO TO 28
KTCF=0
WC=RWC

» LE

WRITE(*,%*)" VALOR DE WC = ~,WC

CALL SUBT7(#*45,%43)

IF ( KEN3 .EQ. 1 ) GO TO 30

IF ( KNN3 .EQ. 2 ) GO TO 32

IF ( KN3 .EQ. 3 ) GO TO 33

IF ( KVIT .EQ. 2 ) GO TO 34
KZE=1

TBO=180

TCO=180

GNESCZ=NEBCZ

KN3=1

WRITE(*,%)" PERFIL COM TCO =

GO T0C 3

X0=180

AO=z=180

FA=XAD-XA

IF ( RKVIT .EQ. 2 ) GO TO 3b
TBO=220

TCO=220

EN3=2

KALT=0

WRITE(*,%)” PERFIL COM TCO =
GO TO 3

XF=220¢

BO=220

FR=ZAD-XA

KNZ2=0

CALL SUBSP (%43 ,%44 ,%x45)
RETURN 2

TCG=VX

IF ( EVIT .EQ. 2 ) GO TO 386
TBO=TCO

KN3=3

KALT=0

WRITE{*,%)" PERFIL COM TCO
GO TO 3

FTP=XAD-XA

GO 16 37

WRITE{#,%}" DETERMINOU TCO =

“,TCO

", TCO

~L,TCO

"L,TCO

WRITE(*,x}" VALOR DE VX = ~,VX
WRITE(#*,%}" VALOR DE XA = ", XA

IF ( KEVIT .EQ. 2 )} GO TO 38
TBO=TCO

KLDET=1

ZET(ITE=PWC

WC=RWC

WRITE(#,%)" WC = ~,WC

ZE=PYC

©,TCO



52
51

50

680

10

ii

15

17
i6

- IF ( KALT .EQ.

KFWC=1

CALL SUBB(*51,%52)

RETURN 2

ZE=GZE

KALT=1 :
WC=—(GWC-RWC)

WRITE(X,%)" NOVO WC = ~,WC
CALL BSUB4

RETURN 1

NESCZ2=GNESCZ
RETURN 1
END

SUBROTINA QURE CALCULA OS PERFIS

SUBROUTINE SUB4

COMMON/DADOS1 /XAD, ZE, 2L, PP ,NP,TOL,CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE, R, RDB,WC,U
COMMON/DADOGZ2 /PBO ,PAO ,TBO,TCO, 510,520,530, 540,GWC,GXA,GX2A, CAM
COMMON,/DADOS3/GPA,.PT,GTP,RWC, PEL,PWC, XA, FA,FB, X0, XF, VX, FT,GX1,GX2
COMMON/DADOS4,/GX3,GX4,GX5,G¥6,0X7,GX8,GT0,TO,GI ,GZE, TCOA , S30A
COMMON /DADOSS /CTEA, CTER, CTEC, CTED,CBM,YF , KONA, VINTI ,VINTF
COMMON/DADOS6/FX0,HV,GV, X1,A0,BO,FX,KTDET, KLDET , K530
COMMON/CONTAL1/ITB,NTB,PASG0, NPASS , NESC2, KORTATT7 ,NESC10,KN1,NESC
COMMON,/CONTAZ /KKVIT,NTIPO,NTIPO1,KVIT,KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT, KN2
COMMON/VETOR1/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI(156),X(15),TM(15),VPM(15)
COMMON/VETORZ/DTM(15),TF(15) ,PMS2(15),VS82(30,15),Z2(30),DELT(30.,15)
COMMON/VETOR3,/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),ZET(15),ZE1(30,15)
COMMON/VETORE/V53(30,156) ,KALT ,KALT1, TCOAM, S30AM,KJ ,KZE,KIS30
COMMON /DADOST7 /KTCF ,GTCO, KFWC,KMWC, I

KFZE=0
IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 60
I¥F ( KFWC .EQ. 1 ) GO TO 60
WC=RWC

1) G0 TO 1
IF¥F ( K530 .EQ. 1 ) GO TO 1b
IF ( KVIT .EQ. 2 ) GO TO 10
520=1
GO TO 11
520=0
IF ( KIS30 .EQ. 2 ) GD TO 18
530=1
GO TO 16
IF ( KVIT .EQ. 2 ) GO TO 17
520=530
G0 TO 18
520=0
PT=PAO¥(E+1.018)
510=0.
540=0.
TO=0.
XA=0.
YF=1
H=8
A{1)=PAD
Z{23=TCO+273.16
X{3)=TB0+273.186



X(4)=PT
X(5)=810
X(B8)=520
X(7)=830
X(8)=540 -
PBO=0.Z21xRAYEF*PT/(YF+0.010+R%XYF)
I=2
1 ICONT=0
KZE1=0
4 CALL RKUTTA
IF ( NTIPO .EQ. 3 ) GO TO 20
IF ( NTIPO .NE. 2 ) GO TO 181
GO TO 181
181 IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 188
191 IF ( RESCZ .NE. 2 ) GO TO 18
IF ( KVIT .EQ. 1 ) GO TO 189
ERRO=ABS(TO-ZE)
IF ( ERRO .GT. 0.005 ) GO TO 18
KZEl=1 ‘
GO TO 3
20 IF ( RFWC .EQ. 1 ) GOG TO 18
IF ( EMWC .EQ. 1 ) GO TO 18
ERRO=ABS(TO-PWC)
IF ( ERRO .GT. 0.001 ) GO TO 18
KMWC=1
WCz=— (GWC~RWC)
IF ( KIS30 .EQ. 1 ) GO TO 2Zb
X(7)=1
25 WRITE(*,%)” NOVO VALOR DE WC = ~,WC
GO TC 18
189 IF ( NESCZ .NE. 2 ) GO TO 18
DCOMP=ABS (XA-XAD)
IF ( DCOMP .GT. 0.0005 ) GO TO 18
ZET({ITB)=TO

KFZE=1
GO TO 3
18 ICONT=ICONT+1
IF { ICONT - NPABS ) 2,3,3
2 GO TO 4
3 DELT(I,ITB)=(X(3)-273.16)-TBO

TR{I,ITB)=(X(3)-273.16)
PA(I,ITB)=X(1)
CONV(I,ITB)=XA
PTFR(I,ITB)=X(Z23)-273.16
PPT(1I,ITB)=X(4)
VS2(I,ITB)=X(86)
Ve3{I,ITB)=X(7)
ATZ=X(3)-273.16

Comms DETERMINACAC DOS PONTOS MAXIMOS

IF ¢ I .EQ. 2 ) GO TO 5001

IF (ABS(VMBZ) .GE. ABS(X(8)) ) GO TO $8002
89001 VMBZ=X(6)
o002 IF( I .EQ. 2 ) GO TO 90Z6

IF( PT™M .GE. XTZ ) GO TO 778
2026 PTHM=XTZ

VVPHM=X(1)

778 WRITE(¥,%)  ¥A = TLXA
IF ( KFZE .EQ. 1 ) GO TO 50
IF ( NTIPO .Eq. 3 ) GO TO 7



61

50

IF ( NESCZ .EQ. 2 ) GO TO b
Z(I)Y=TO

I=1+1

KJ=1I-1

I¥ ( KZEL .EQ. 1 ) GO TO 50
ERRO=ABS(TO-Z2E)

IF { NTIPO .NE. 3 )} GO TO 81
IF ( NESCZ .HE. 2 ) GO TC 81
IF ( 70 .LT. Z2E ) GO TO 1

G0 TO 50

IF ( ERRO .GT. 0.001 ) GO TO 1
GO TG BO

IF¥F (KLDET .EQ. 1 ) GO TO 7
ZEI(I,ITB)=TO
ZET(ITB)Y=ZET(ITB)+(PASSOXNPAESS)
DCOMP=ABS(XA-XAD)

IF { DCoMP .GT. 0.000 ) GO TO ©
GO TO 50

I=1+1

GO TO 1

T™(ITB)=PTHM

VPM({ITEY=VVPM

PMSZ2{ITB)=VM52

IF ( NTIPC .NE. 3 )} RETURN
WC=RWC

KMWC=0

RETURN

END

SUBROUTINA QUE DETERMINA S30

SUBROUTINE SUBG(*,%)

COMMON/DADOS1/XAD,ZE,ZL,PP,NP,TOL,CPFRE,TN,DT,DO,DC,.GE,R,RDE,WC,U
COMMON /DADOSZ /PBO, PAQ,TBO,TCO,S510,520, 330, 340,GWC,GXA,GX24,CAM
COMMON /DADOS3/GPA,PT,GTP,RWC,PEL,PWC, XA ,FA,¥B, X0, XF,VX,FT,GX1,GX2
COMMON /DADOS4 /GX3,GX4,GX5,GX6,GX7,GX8,GT0,TO,GI,GZE, TCOA,S30A
COMMON /DADOSE /CTEA, CTERB, CTEC, CTED, CBM, YF ,KONA,VINTI ,VINTF
COMHMON/DADOS6/FXO,HV, GV, X1 ,A0,BO, FX,KTDET, KLDET , KS30
COMMON/CONTAL/ITB,NTB,PASSO,NPASS,NESCZ , KONTAT7 ,NESC10,KN1,NESC
COMMON /CONTAZ /KKVIT ,NTIPO,RTIPO1,KVIT, KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT , KN2
COMMOR /VETOR1/TBI(15),TCI(15),PAT(15),WCI(15),X(15),TM(156),VPM(15)
COMMON/VETORZ/DTM(15),TF(15),PM52(15),VS82(30,15),Z(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,158)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),ZET(15),2E1(30,15)
COMMON/VETORB/VS3(30,15),KALT,KALT1,TCOAM, S30AM, KJ , KZE,KIG30
COMMON /DADOST /RKTCE,GTCO, KFWC, KMWC, T

KE30=1

S30=-1000

WRITE(*x,%}" VAI OBTER PHERFIL PARA S30 = 7,530
CALL SUB4

AO=-1000



AO=-1000
FA=1-X(7)
530=1000
WRITE(*,%)" VAI OBTER O PERFIL PARA 530 = 7,530
CALL 5UB4
4 XF=1000
BO=1000
FB=1-X(7)
KN2=0
6 CALL SUBSP(*8,%8,%10)
Crmmo SAIDA DO RETURN 1 ( NAO CONSEGUIU ENCONTRAR 530 )
8 RETURN 2
C—r———- SAIDA DO RETURN 2 ( CONTINUA CALCULANDO O PERFIL COM ROVO 330 )
9 530=VX
WRITE(*,%)" PERFIL DENTRO DE SUBSP COM 530 = 7,530
CALL SUB4
5 FT=1-X(7)
G0 TO ©

L SAIDA DO RETURN 3 ( ENCONTROU 530 )
10 RETURN 1
END

SUBROUTINA QUE DETERMINA To OU Tco
SUBROUTINE SUBT7 (X, %)

COMMON /DADOS1 /XAD, ZE, ZL, PP, NP, TOL,CPFRE, TN, DT ,DO,DC,GE,R,RDB,WC,U
COMMON /DADOSZ /PBO,PAO,TBO,TCO, 510,520,530, 540, GWC, GXA ,GX2A,CAM
COMMON /DADOS3/GPA,PT,GTP ,RWC, PEL,PWC , XA, FA,FB, X0, XF, VX, FT,0GX1,GX2
COMMON /DADOS4 /GX3,GX4,GX5,GX6,GX7,GX8,GTO,TO,GI,GZE, TCOA, S30A
COMMOH /DADOSE /CTEA ,CTEB, CTEC,,CTED ,CBM, YF , KONA ,VINTI ,VINTF

COMMON /DADOSE/FX0O,HV,GV , X1 ,A0, B0, FX,KTDET , KLDET , KS30
COMMON/CONTAL/ITB,NTB, PASS50 ,NPASS , NESC2 , KONTA77 ,NESC10,KN1,NESC
COMMON /CONTAZ /RKVIT,NTIPO ,NTIPO1,KVIT,KEND,NRP, KK, K3, N, ICONT , KN2
COMMON/VETCOR1/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI(15},X(15),TM(15),VPM(15)
COMMON/VETORZ/DTM(15) ,TF{15),PM52(15),V52(30,15),Z(30),DELT(3G, 15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C{4,10),CONV(30,156),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/¥(10) ,PA(30,1D),PPT(30,15),ZET(15),ZE1(30,15)
COMMON/VETORS /V53(30,15) ,KALT , KALT1 ,TCOAM, S30AM, KJ ,KZE ,KIS30
COMMON /DADOS7 /KTCF,GTCO,KFWC,KMWC, I

TCO=180

TBO=TCO

WRITE(*,%) " VAI CALCULAR O PERFIL PARA TCO = ~,TCO
CALL ZUB4

X0=180

AD=18B0

IF ( KTCF .EQ. O ) GO T0O 3

FA=GTCO-(X(23-273.186)

GO TGO 4



3 FA=XAD-XA

4 TCO=230
TBO=TCO

10 WRITE(*,%) "VAI CALCULAR O PERFIL PARA TCO = °,TCO
CALL 5UB4

& XF=230
BO=230

IF ( KTCF .EQ. 0 ) GO TO &
FR=GTCO-(X(2)-273.16)

GO TO 6
5 FB=XAD-XA
8 KNZ=0
13 CALL SUBSP (*15,%16,%17)
C—— SAIDA 15 ~ ( STOP )
15 RETURN 2
G o SAIDA 16 - ( CALCULO DO PERFIL COM NOVQ TCO )
16 TCO=VX
TBO=TCO
11 WRITE(*,%) “PERFIL DENTRO DE SUBZP COM TCO = °,TCO
CALL SUB4

IF ( KTCEF .EQ. O ) GO TO 12
FT=GTCO-(X(2)-273.16)

IF ( KLDET .EQ. O ) GO TO 13
ERRO1=ABS( (XA-XAD))

IF ( XA .LT. XAD ) GO TO 20

IF ( ERROl .GT. 0.01 ) RETURN 1

GO TO 13
20 I¥ ( ERRO1 .GT. 0.05 ) RETURN 1
GO TO 13
12 FT=XAD-XA
GO TO 13
Cmm——- SAIDA 17 ( DETERMINOU O VALOR DE TCO )
17 TCO=VX
RETURN 1
END
o e e e o e e e e e e e o e e e i e e e e e e e e e e o e e e e
e e e e
Cc SUBROUTINA QUE CALCULA O COMPRIMENTO

SUBROUTINE SUBB(*,%)

COMMON/DADOS1/XAD, ZE,ZL, PP ,NP,TOL,CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE,R,RDB,WC, U
COMMON/DADOS2/PBO,PAO,TBO, TCO, 510,820,830, 540,GWC, GXA ,GX2A,CAM
COMMON /DADOS3/GPA,PT,GTP,RWC,PEL,PWC , XA ,FA,FB, X0, X¥F , VX, FT,GX1,GX2
COMMON /DADOB4 /GX3,GX4,GX5,GX6,GX7,GX8,GT0,TC,GI ,GZE, TCOA, S30A
COMMON /DADOSE /CTEA ,CTEB,CTEC, CTED, CBM ,YF ,KONA,VINTI , VINTF

COMMON /DADOSE/FXO,HV,GV,X1,A0,BO,FX ,KTDET ,KLDET , KS30

COMMON /CONTAL/ITB,NTB,PASSO NPASS ,NEGCZ ,KONTA77 ,NESC10 ,EN1 ,NESC
COMMON/CONTAZ /KRVIT,NTIPO,NTIPOL1,KVIT,KEND,NRP, KK, K3, N, ICONT, KNZ
COMMON/VETORL/TBI(18),TCI{(15),PATI(15;,WCI(1E),X(15),THM{15),VPM{1E)
COMMON/VETCGRZ/DTM(15),TF(15),PM52(15),VS2(30,15),Z2(30),DELT(30, 15}
COMMON /VETOR3/Y(10),C0(4,10},CO0NV(30,15),TR(30,15),PTFR{30,15)
COMMON/VETOR4/F (10} ,PA(30,15),PPT(30,15),ZET(15},ZE1(30,15)



COMMOR /VETOR5/V53(30,15) ,KALT , KALT1, TCOAM, 530AM, KJ ,KZE , KIS30
COMMON /DADOST /KTCF ,GTCO, KFWC , KMWC, 1

KLDET=1
ZE=1
GZE=ZE
I¥ ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 1
I¥F ( NTIPOl .EQ. 2 ) GO TO 1
IF ( NESCZ2 .NE. 2 ) GO TO 1
PWC=ZE*PEL
ZE=PWC
KLDET=0
KFWC=1
KTCF=1
WC=GWC*PEL

1 WRITE(*,%)" PERFIL COM ZE = ",ZE
CALL SUB7(*21,%12)

21 IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 81
IF ( NTIPO1 .EQ. Z )} GO TO 61
IF ( NESCZ .NE. 2 ) GO TO 681
ZE=GZE
KALT=1
WC=~GWCH (1-RWC)
WRITE(*,%)" VAI CONTINUAR CALCULANDO O PERFIL ATE Z = ~,ZE
CALL BUB4

51 GX0=1
GAO=1
GFA=XAD-XA
ZE=3
GZE=ZE
IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 2
IF ( NTIPOl .EQ. 2 )} GO TO Z
IF ( NESCZ .NE. 2 ) GO TO Z

PWC=ZE*PEL
ZE=PWC
KALT=0
2 WRITE(*,%)” PERFIL COM ZE = ~,ZE
CALL SUB7(%22,%12)
22 IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 62

IF ( NTIPOl .EQ. 2 )y GO TO B2
IF ( WESC2 HE. 2 ) GO TO 62
ZE=GZE
EALT=1
WC=—-GWCk) (1-RWC)Y
CALL SUB4
62 GXF=3
GRO=3
GFB=XAD-XA
XO=GX0
EF=GEF
AO=GAO
BO=GEG
FA=GFAL
FE=GER
ENZ2=0
27 CALL SUBSP(#12.,%25 %28
Z5 ZE=VX
GVE=VZ
GGV=GV
GHY=HV
GFXO=FZD



23

63

26

iz

GX1A=X1

GXO=X0

GAO=AOQ

GBO=RO

GZE=ZE .

IF ( NTIPO .NE. 3 ) GO TO 3
IF ( NTIPO1 .EQ. 2 ) GO TO 3
IF ( NESC2 .NE. 2 ) GO TO 3
PWC=ZEXPEL

ZE=PWC

KALT=0

WRITE(*,%) " PERFIL COM ZE = ~,ZE
CALL SUB7(*23,%12)

IF ( KRTIPO .NE. 3 ) GO TC 63
IF ( NTIPO1 .EQ. 2 ) GO TO 63
IF ( NESCZ2 .NE. 2 ) GO TO 83
7E=GZE

KALT=1

WC=—-GWC* ( 1-RWC)

CALL SUB4

FT=XAD-XA

AO=GAO

BO=GBO

X0=GX0

XF=GXF

X1=GX1A

VX=GVX

GV=GGV

HV=GHV

FXO=GFXO

FA=GFA

FB=GFB

KN2=1

GO TO 27

WRITE(*,%)  DETERMINOU ZE = ~,ZE
WRITE(x,¥)" TBO = ",TBO,” TCO = ~,TCO
ZE=VX

GZE=ZE

RETURN 1

RETURN Z

END

SUBROUTINA DO METODO DA FALSA POSICAO

SUBHCGUTINE SUBSP(%,%,%}

COMMON/DADOS1 /XAD, ZE,ZL, PP NP, TCL,CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE,R,RDB,WC,U
COMMON/DADOSZ /PBO, PAC,TBO,TCO, 810,520,530, 540,GWC ,GXA ,GXZA . CAM
COMMON/DADOS3/GPA,PT,GTP, RWC,PEL,PWC , XA, FA,FB,XO, XF,VX,FT,GX1,GX2
COMMON/DADOS4 /GX3,GX4,GX5,G46,8X7,GX8,GT0,T0,G1 ,GZE, TCOA ,S30CA
COMMON/DADOSS /CTEA ,CTERB, CTEC,CTED, CBM, YF, KONA ,VINTI ,VIKRTF
COMMON/DADOSE /FAO BV, GV, X1 ,AD,BO,FX ,KTDET ,KLDET , KS30

COMMOL /CONTAL/ITB,NTE,PASS0 , NPASS , RESCZ , KONTAT7T7 ,NESC10, KN1 ,NESC



COMMON,/CONTAZ/KKVIT,NTIPO,NTIPO1,KVIT, KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT, KN2
COMMOR/VETOR1/TBI(15),TCI(156),PAI(15),WCI(15),X(15),TM(15),VPM(1D)
COMMON/VETORZ/DTM(15),TF(15),PMS2(15),V52(30,15),Z2(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),ZET(15),2ZE1(30,15)
COMMON/VETORE/V53(30,15) ,KALT,KALT1,TCOAM, S30AM,KJ ,KZE,KIS30
COMMON /DADOST /KTCF ,GTCO, KFWC,KMWC, T

TOL=0.001

IF ( KNZ .EQ. 1 ) GO TO 2

IF ( FAXFB .LT. O ) GO TO 1
WRITE(*,*)" INTERVALO NAO SATISFAZ -~
RETURN 1

FXO=FA

HV=FA

GV=FB
X1=(GVX*AQO-HV*BO)/(GV-HV)
VE=X1

ENZ=1

RETURN 2

FX=FT

IF ( FAXFX .LT. 0 ) GO T0 3
AD=X1

HV=FX

I¥ ( FXOx FX .GT. 0 ) GV=GV/2
GO TO 4

BO=X1

GV=FX

IF ( FXOxFX .GT. O ) HV=HV/2
ERRO=AB5(X1-X0)

I¥ { ERRO .LT. TOL ) GO TO 5
0=X1

FXO=FX

X1=(GVXAO-HVxBO) /(GV-HV)
VE=X1

RETURN 2

WRITE(*,%x)

RETUEN 3

END

SUBRCGUTIHA TFUNC PARA CALCULAR O VALOR DAS DERIVADAS DX(1)/DTB
IE,F(iI) PEDIDAS EM RKUTTA

SUBROUTINE FURC

COMMOH/DADOS1 /XAD,ZE,ZL, PP, NP, TOL,CPFRE, TN, DT ,DO,DC,GE, R, RDE,WC, U
COMMON/DADOSZ /PBO . PAD,TBO,TCO,510,520,530,540,GWC,GXA . GXZA, CAM
COMMON/DADOS3/GPAPT ,GTP,RWC ,PEL, PWC XA ,FA ,FB X0, XF VX, FT ,GX1,GX2
COMMOH/DADOS4/GX3,GX4,GXE ., GX6,GX7 ,GX8,GT0,TO,GI ,GZE , TCOA , 8304
COMMON /DADOSE /CTEA L, CTEB, CTEC , CTED , CBY , YF, KORA , VINTI , VIKRTF
COMMON/DADOES /FAO,HY , GV, A1, A0, BO, FL ,KTDET ,, KLDET , K330



COMMON/CONTAL/ITB,NTB, PASS0,NPASS, NESCZ, KONTA77 ,NESC10,KN1,NESC
COMMON/CONTAZ/KKVIT,NTIPO,NTIPO1,KVIT, KEND,NRP,KK,K3,N, ICONT, KN2
COMMON/VETOR1/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI(15),X(15),TM(156),VPM(15)
COMMON/VETORZ/DTM(15),TF(15),PME2(15),V52(30,15),Z2(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),ZET(15),ZEL1(30,15)
COMMON/VETORL/VS3(30,15) ,KALT,KALT1,TCOAM, S30AM,KJ ,KZE,KIS30
COMMON/DADOST /KTCF,GTCO, KFEWC,KMWC, I

Cc CALCULO DE XK1,XKZ,XK3,XK4,XKb

Si=X({(5)
S2=X(B)
S3=X(7)
S4=X(8)
100 XA=(YERX(4)-X({(1)RYEX{1 . 018+R} ) /(XL {4)+0.56%X(1))
XKD1=1.338HES8
AKDZ2=9 [ 2685E7
XKD3=z1.1928E-4
XKD4=7 .0051E8
XE1=15745
TEZ2=21793
XQ=9347
XE4=13674
XRC=1.987
XE1=XEKD1%EXP(-XE1/(XRC*xX{3)))
XK2=XKD2*EXP (-XE2/(XRC*X(3)))
XE3=XKD3*EXP(XQ//(XRC*xX(3)))
XR4=XEDAXEXP({-XE4/({ZRC*X{(3}))

C CALCULO DE RS5,R51,RENDI

AUXL=(R+1.)

AUX1=2 % XK1*XK2% (. 21*R*YF- _  bXxXAY* (YF-XA)

AUXZ=ZE1* (YF-XA )X (YF+R*YF+1.9E-2+ . 5¥XA) /X (4)

AUX3=2 . %XEKZ2% (. 21¥RAYF- . D*XA )% (YF+R*YF+1.9E-2+.5%XA) /X(4)
AUX4=XEK4*xXK3*XAX (XA+1 . 9E-2)

AUXS=ZEK1I*XK3*XAX (YF~XA)
RE=AUX1¥AUXL/ ( AUX2+AUX34+AUX44AUXD)

CTEK=RG/X(1)/PBO
CTERO=CTEK/EXP(-XE1/(XRC*X(3)}))

IF (XA.EQ.0.) RENDG=1.
RE1=CTERO*EXP{-XE1/(XRCxX(3)))*X{1)#*PBO

CALCULO DO CP DO AR E DO COEFICIENTE GLOBAL DE TRANSFERENCIA
DE CALOR U

G0

ATZ2=%(3)-273.16

ADP=1.35*DC

XTR=1.8%X(3)

XDPE=3.28084XDP

ADTE=2.2808%DT

AGEF=0.2Z048*GE

ACPJI=2B .84+ 4147E-2¥XTZ2+  3101E-B*¥YTZ+*2 -1 . Q685E-S*XTZ%%3 .
XEGE=EAP(-9.8240+ .86841%ALOG(XTR) )
ZCP=  00B3*XCPJ

AEAE=EXP(-.7618+ 3895*xALOG{XTR))
ZRCE=EZP(5.875~  O7SFALOG(XTR )
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XKA=2 678B*%XKAE
KV=~0.0382+.0081%X(3)%* .5
AVE=_0720%XV
ZNRE=XDP*GE/XV
XFNRE=XZNRE#X .7
AHCE=3.5%XKGEXEXP{ -4 . 6*%XDP/DT ) *XFNRE/XDTE
XEC=4.83Z5%*XHCE
KHS=DOX¥ALOG({DO/DT) /(2. *XKA)
XHC=2500
XUI=1./XKC+XH3+1. /7XHO

Uz1. /43Ul

CALCULO DE F(1),F(3),F(4)

XDELH1=-41.44E3/(R+1)
XPEMO=(R*28.85+46.08)/(R+1.)

TBOK=TBO+273.16
COR=((1.019+R)* (X (4)+0.5%xX(1))+0.5%(X(4)-X(1)*(1.019+R)))

COR1=( (X(4)+0.5%X(1))%%2)/COR

COR2=F(4)*X(1)*%(0.5+1.019+R)/COR

CTEA=( RDB*XPEMOXPBO%COR1 ) /GE

CTEB=(-XDELH1*RDB*PBO) /{ GE*XCP)

CTEC=(4*U) /(GE*XCP*DT)

CTED=(3.14159264DT*TNXU )}/ (WCKCPFRE }

CAM=7924 . 006039

CBM=ALOG( CTEKO)

F(1)=—CTEA*X{1)*EXP( (-CAM/X(3))+CBM)+COR2
F(3)=CTEB*X(1)*EXP ( (~CAM/X(3) )+CBM)—-CTEC* (X{(3)-X(2))
F(2)=CTED*(X(3)-X(2))

XE=.861

XR=.08205

XF1=(1.75+150.%(1.-XE)/XNRE)* (1.-XE)/(XE%%3.)

XRD=XPEMO*X (4)/(XR*X(3))

F(4)=-7.6815E-13*XF1*GE*%2 , / ( XRD*XDP )

AUX181=-CTEA* (X(4)+.5%X(1) )%k 2*EXP (CBM~CAM/X(3))/(X(4)%(1.519+R))
AUXZ2S1=S1+CAMKX (1)%S2/ (X (3142 )+X (1)K (2% (S4+.5%S1) /(X (4)+.5%X (1))
*-3%84,/%X(4))

AUX3LS1=-7.615E-13%( 1-XE)*GE#*2/ ( XE**3%XDP)
AUX3S1=X(1)/X(4)*AUX3LS1

AUX451=0.4575% ( 1-XE }kS2/ (XDPXGEXX (3 )%*k0 . 5*XRD)+(1.75+160% [ 1-XE) /
KAHRE ) ¥ XPEMO/XR* (54,/X(3)-X(4)%82/(X(3)#*2))
AUX5S1=F(4)%(S1/X(4)-X{1)¥S4/(X{4)%*2))
F(5)=AUX1S1*%AUX251+AUXB51*AUX4S1+AUXES]

AUX152=CTEB*EXP (CBM-CAM/X(3))
AUX252=3.44201E~5+5. 29 706E-8*XTZ2-4 . B9285E- 1 1¥KTZ%*2
AUK3S2=CAM¥X(1)#52/ (X(3)%*¥2)+51+X( 1 1k {S4,/X( 4)—AUX2S2%82/XCP)
AUX452=52-83+ (X(3)-X(2) }¥52% (XHS*O . 3695, /XTR+( (0.8641,/XTR-0.002152
#x XNRE/ (X {3)%*0 . B¥#XDP*GE) ) /XKC)-AUX 282 /XCP)
F(6)=AUX152*AUX352-CTEC+AUX452
BUX153=(XHS#.3695,/XTR+(.58641/XTR-0.0021354XNRE/ (X {3 ) %% . ExXDP¥GE) )
¥ /HECIHF(X{B)-X(2))*S2

F{7)=CTED*( S2-53+AUX153)

F(8)=AUX3L51*AUX4S1

RETURN

END
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SUBROUTINA QUE PROGRAMA O METODO DE RUNGE-KUTTA PARA RESCOLVER
SISTEMA DE EQUACOES DIFERENCIAIS ORDINARIAS DE PRIMEIRA ORDEM

PARAMETROS : TO=VARIAVEL INDEPENDENTE
PASS0= PASS0 DE INTEGRACAO
N= NUMERO DE EQUACOES DIFERENCIAIS
X(I)= VARIAVEIS DEPENDENTES
F(I)= VALORES DAS FUNCOES DX(1)/DTO

ESTA SUBROTINA DEVE SER CHAMADA A CADA INCREMENTO, POIS ELA
RETORNA AO PROGRAMA PRINCIPAL A CADA PASSO DE INTEGRACAOC COM OS
NOVOS VALORES DE TO E X(I) NO PASSO SEGUINTE.

SUBROUTINE REKUTTA

COMMON,/DADOS1 /XAD, ZE, 2L, PP ,NP,TOL,CPFRE, TN, DT, DO, DC,GE,R,RDB,WC,U
COMMON/DADOS2 /PBO , PAO, TBO,TCO, 510, 820, 830, 540,GWC, GXA ,,GX24,CAM
COMMON/DADOS3/GPA,PT,GTP,RWC,PEL,PWC, XA ,FA,FB,X0,XF, VX, FT,GX1,GX2
COMMON/DADOG4 /GX3,GX4,GX5,GX6,G6X7,GX8,GTO,TO,GI,GZE, TCOA, S30A
COMMON/DADOSS /CTEA,CTEB, CTEC,CTED, CBM,YF, KONA, VINTI ,VINTF
COMMON//DADOSE/FX0,HV,GV,X1,A0,B0, FX,KTDET , KLDET , KS30
COMMON/CONTAZ /KEVIT ,NTIPO,NTIPO1 ,KVIT ,KEND ,NRP KK ,K3,N,ICONT ,KNZ2
COMMON/VETOR1/TBI(15),TCI(15),PAI(15),WCI(15),X(15),TM(15),VPM(15)
COMMON,/VETORZ/DTM(15),TF(15),PM32(15),V82(30,15),2(30),DELT(30,15)
COMMON/VETOR3/Y(10),C(4,10),CONV(30,15),TR(30,15),PTFR(30,15)
COMMON/VETOR4/F(10),PA(30,15),PPT(30,15),2ET(15),2E1(30,15)
COMMON/VETORS5/VE3(30, 15) ,KALT,KALT1,TCOAM, S30AM ,KJ ,KZE ,KIS30
COMMON /DADOST /KTCF ,GTCO ,KFWC ,KMWC,

DO 10 1I1I=1.N
Y(IL1)=X(1I)}

CONTINUE

Ti=TO

CALL FUNC

DO 20 1II=1,H
C(1,1II)=PASSOXF(II)
ACII=2(11)+C(1,11)/2.
CONTINUE
TCG=TO+PASS0O/2.

CALL FUNC

DG 30 II=1,N
C(2,I1)=PASSCG*F(I1)
ZI1)=Y(I13+C(2,11)/2.
CONRTINUE

CALL FURC

DG 40 II=1,N
C(3,I1)=PASSO*F(II)
X(II)=Y{113;+C(3,1%;
CONTIHUE

DEFINICAO DA VARIAVEL INDEPENDENTE PARA O PROXIMO PASSO
T = T + DELTAT '

TO=TI+PABSO
CELL FURC
0O 50 II=1,H



C(4,II)=PASSOXF(I1)

c DEFINICAO DAS VARIAVEIS DEPENDENTES X(I) PARA O PROXIMO PASSO

XID)=Y(ID)+(C(1,I1)+2.%C(2,I1)+2.%C(3,I1)+C(4,1II))/6.
50 CONTINUE

RETURN
END



ABSTRACT

The viability of many industrial process depends on
adegquate heat transfer so that high performance and stable
operation can be achieved. To do that it is necessary to have

rrocedures Lo take decisions telated to design and operation.

In the work it is proposed stability evaluatio of fixed
bed catalytic reactor with highly exotermic reactions. As a
case study the oxidation of ethanol to acetaldehyde over Fe-Mo

catalyst is considered.

It is show that through the definition of parametric
sensitivity coefficients and their incorporation with the model
sequations is possible to have information on process design and
operational policy so  that high performance and stable

operation can be guaranteed.

Generally in the design of chemical reactor, two of the
main goals are to guarantee a safe operation and to minimize
the reactor length.Therefore, these concepts are used here as .
criteria for comparing the performance between the possible

cooling-—medium flow arrangements.

Different coolant-flow schemes are compared in light of
parametric sensitivity coefficients. The results cobtained show

the zdvantages of the cocurrent arrangement.



