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Modelo Dinamico de um Reator Tubular
o A -t
N

r

Consideracoes:

Propriedades fisicas constantes (p, p, C;);
Fluido Newtoniano;

Simetria angular;

V,=Vy,=0



Classificacao dos modelos de acordo com o0s principios fisico-quimicos
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Modelo Microscoépico

Modelo de Gradientes Multiplos

Modelo de Maximo Gradiente

Modelo de Macroscopico



Modelo Microscopico:

(V) =0

V, =V, (r,1)

oC oC -
=Y (r,t)—=—(V-C'V)+(V-D"VC) +
- ( )az (V-CGV)+( J)+R

oT _ oT , _ -
pC¢5F=—pCpeﬂi)5;—pCAV“VT)+(V*W”VT)+QW“W’+u”¢9)+3

p%z—pV°V\_/—p[V°W]—V|S+M(I)VZ\_/+pg

Modelo de turbuléncia (exemplo simples):
vc =30 =-DYVC
pc, VT =q¥ =-kOVT

oVV =7 =—,V Vv



Método de resolucéo recomendado

Volumes Finitos:

Consiste na realizacao de balancos de propriedades em volumes elementares
(volumes finitos), ou de forma equivalente na integracao sobre o volume
elementar da equacao diferencial na forma conservativa (ou forma divergente,
onde os fluxos aparecem dentro das derivadas).

- Uso de softwares de CFD (dinamica de fluido computacional)



Exemplo simples do uso do método dos volumes finitos:

Equacéo da reacdo-difuséo transiente em uma particula catalitica esferica

-

oc = 19 r2 2 0C —D2C(r,t) reacao de primeira ordem
ot r2ar\ or
£ Lo c@)=1
=0
C(r,0)=C,
. 7 \ = fﬁ
é : ?w&; : * g dV = 4nr°d
Z : Z
r=>0 i . r=1
T ﬂu‘w T ﬁrs T
e e e
'f@rzdrzj'@ r2§ J‘®2 r2Cdr
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Exemplo simples do uso do método dos volumes finitos

_[Crzdr
C,=% = 3 erZdr valor médio

: '[rzdr (1 =1)

ac, 3 {r2§}e—qﬂ: oc|  Ce-C, ocl  _Cp-Gy
dt (reS_r\;’) or " P or o Are or r=r AI’W
dc, ,
= AvCw + A,Cp + AeCg —@<C,, p=2,..,N-1

3r.2 _ 2 2 3r.2
Ay = " A, = E ‘e | Nw A = £
(r8—r3

(rS—r3)Ar, s (ré-r3) 8 w)Are



Exemplo simples do uso do método dos volumes finitos

Condicoes de contorno

N

= E W p
W e 15 Y : [ ] [ ] L]
| ; bW rooe
S Rt e f
| | :
e A, ; Ay By I
ry =10
Ll o 9| _CeCp _1-Cp
or |, or|.  Ar Ary
. dC , o
Sistema resultante: dt =AC+Db onde A é matriz tridiagonal
dac
Ou um sistema né&o-linear para reacdes de ordem = 1 =F(C)



Modelo de Gradientes Multiplos:

DO L p® K = k® £ kO n=p 4+

D=
oC oC _
— = ,(r,t)—+(V-DVC)+

oT oT _ - =
C,—=—pC,V,(r,t)—+(V-KVT)+und, +
pe, - =PC (1) —+(V-KVT)+T§,+§

paatvz =-VP+nV4V, +pg

Condicoes de Contorno:

vz, Cio, To ~
— zonhade reacéo >
| |
v z=0 v z=L
= = 0+ 7=L" Zz=L+

z=0 Z



Balanco de massa por componente (removendo a notacdo de média temporal):

@a(t: D, (r t)azzC +:§(rDR(r,t)?j—Vz(f,t)é§+R
V.(r 1) C o (t) = V. (r,)C.(0,r,t) = D, (1 1) 5Ci(§z’r’t)
%_ii(L,r,t) iy Sem reagao na saida
S (2.0,t)=0 Simetria
%(z, R1)=0 Parede impermeéavel

Ci (z,r,0) = Ci_m(z, r) Condicao inicial



Balanco de energia (removendo a notacdo de média temporal):

oT o°T 10 oT oT
c,— =Kk (r,t)—+——| rky(r,t)— |—-pc, v, (r,t)—+AH R
oo, k0T L2 r @0 I |- pe 0 T+ o, R,

vz(r,t)To(t) — Vz(r,t)T(O, r,t) _ kz(l',t) aT(O, I’,t)

pC, 0z
oT
E(L’ r,t)=0 Sem reagdo na saida
aa—T(Z, 0,t)=0 Simetria
r

kR(R,t)Z—T(Z, Rt)=U [TW —T(z R,t)] Troca de calor pela parede
I

T(zr,0) :Tin(z’r) Condicéo inicial



Balanco de quantidade de movimento (removendo a notacdo de média temporal):

4

oV oP 10 ( 6vzj
p—F=——+u——| I
ot 0z r or or
aVz (O t) -0 Simetria
or
vZ(R,t) =0 Parede imével

v,(r,0)=v, . (r) Condig4o inicial



Simplificacéo adicional:
- coeficientes difusivos efetivos constantes

- velocidade constante

oC 0°C. D, 0 ( ac,j oC
— =D —+ r -V, —+R
ot 0z r or\_ or 0z
oT o°T k, 0( oT oT
c,—=Kk +—=—Ir -pC,V,—+AH R
P T o7 rar( ar)p“az 7 M
oC. (O, r,t
vZCiO(t):vZCi(O,r,t)—DL& VT, =v, TO,r 1)~ k. oT(O,r,t)
’ ’ pC, 0z

o
— (b= Z—Z(L,r,t):o

oC
5(210,'{)20 Z_I(z,o;[):o

oC.
a—(r:'(z, Rt)=0 kRZ_-:(Z’ Rt)=U[T,-T(zRt)]

C(zr,00=C . (zr) T(z,r,0)=T,(zr)



Métodos de resolucéo de S.E.D.P.

Para simulacao dinamica o mais indicado é o método das linhas:
- discretizacao espacial (diferencgas finitas, volumes finitos, elementos finitos)
- Integracao temporal

Exemplo: diferencas finitas na direcao axial e colocacao ortogonal na radial

dC . C...—2C.  +C. Ladt C...—C.
.k i,j+1,k i,j.K i,j-1,k i,j+1,k i,j-1,k
dt o DL( AZZ ]+4DR|:n;)(ukBk,m+A(,m>Ci,j,mi|_Vz( 2A7 j_*_ I%,j,k

dT',k T'+1,k o 2T',k +T'—1,k L T'+1,k _T'—l,k
pC, di :kL( ] AZJZ 2+ 4k, mzzo(ukEﬁ(,erAkm)Tj,m —pC,V,| 2Azj +AH, R,
onde: ntl | —

U=r? @ =T] i A _di,(u) _ A7 (u)
p=0 um _up g du m du2
p=m (0.) n+1

j — 1,2,...,N k = 1,2,...,n y(U) = I:)nf(l, (U) — Z lm(u) ym

m=0 14



Métodos de resolucéo de S.E.D.P.

Condicoes de contorno

Ci,z,k _Cio(t) K T _T ('[)
Vz CIO(t) V C| 1k DL[ ZAZ j VzTo(t) — Vsz_,k . pCLp ( 2,k2AZO j
Cniak =G =0 Ty — Ty =0
2, AonCijn =0 > ATy =0
ZA]+1I’TI |jm_ k ZAHlm jm_ |:T Tjn+l:|
C _CI _in,j,k T _ijk
j=12,...N k=12,..,n

» Resulta em um sistema de equacdes algebrico-diferenciais, ou
somente diferenciais se as condi¢cées de contorno (lineares)
forem incorporadas nas equacdes diferenciais



Outro Modelo de Gradientes Multiplos: (ignorando gradientes radiais)

PFR com disperséao axial

R
oC. °C  oC fe@.ztrar
— =Di—-Vv,—+R « C(zt)=2
ot ot Coz (z,1) T
r dr
v,C,(t)=Vv,C (0,t)-D, oC (0,t) 0
0z
oC . .
E(L,t)—O
C(z0)= Ci_in(z)
R
T(r,z,t)rdr
oT . 07T oT 22U ) |
pCpE:kL?_pCszE+?(TW—T)+AHr RA < T(Z,t)z 0 j"S
r dr
v, T, 1) =v, T(0,t) -~ 1O )
pc, 0z

oT
—(L,t)=0
7 (&0

T(2,0)=T,(2)



Métodos de resolucéo do S.E.D.P.

Método das linhas:
- discretizacao espacial (D.F., V.F., colocagio ortogonal em elementos finitos)
- Integracao temporal

Exemplo: diferencas finitas na direcao axial

dc C,.-2C +C C,.-C,
3 :DL[ i+l \ ,Jlj_vz( i+l ,11J+R,j

2
dt Az 2AZ ]=12,...,.N
dT, T 2T +T T.-T.) 2U
i j+1 j j-1 [
pCpE_kL( AZZ j_pcpvz( A7 j_i_ R (TW_Tj)+AHr RA,j
C 2 —Co(t) v, T.()=Vv, T — K (TZ_TO(t)j

vzcio(t)=sz.,1—DL( o j :To(t) =V, T, pc,\ 2Az
Ci,N+1_Ci,N =0 Tha =Ty =0
Ci,j =Ci_in,j Tj — in,j
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Modelo de Gradiente Maximo: (ignorando dispersao axial)

PFR sem disperséao axial

oC oC

—t=-v,~1+R
ot 0Z

Ci (Qt) - Cio(t)

C(z0)=C_,,(2)

ol or 22U
c.—=-—pC.V.—+—(T. - T)+AH R
ppat ppzaz R(W ) r A

T(0,1) =T, (1)

T(2,0)=T,(2)

» Resulta em um sistema de equacdes diferenciais ordinarias ao
aplicar o método das linhas



Modelo de Macroscopico:

L
_[Cl(z,t)Sdz
vI_c ()v.s—Cv. S+RV ) Ct)="—
dt dez
0
Ci(o)zéi_in
L
dT _ [T(zt)sdz
pCpVE:pCpVZSTO(t)—pCpVZST+UA(TW—T)+AHr RV < Tt)=2—
'dez
T(0)=T, °

» Resulta em um sistema de equacdes diferenciais ordinarias



Esquema da aplicacao
do MCO a0 EMSO

e Contornos
e Pontos Internos
» Alfa e Beta

Simulador
EMSO

Plugin

Rotina de calculo
das raizes e matrizes

» Raizes de Jacobi
e MatrizAeB

DD as Plugin (Type=*OCFEM”, Boundary="BOTH”, InternalPoints=5

alfa=1, beta=1)

Plugin: ocfem_emso.dll
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Reator de leito fixo com dispersao axial
(reacao de ordem m)

®+®_18W
ot Ox Peox’

Condicoes de contorno:

1 oy

=1-vy(z,0 0) =
= y(t,0) ou y(t,0) =1

x=0

oy
OX

=0

x=1

Condicéo inicial:

y(0,x) =0

21



Sistema de Equacbes Diferenciais Parciais
— Método das Linhas com D.F. e Colocacéo Ortogonal —

EMSO

Exemplo: adicionar o Plugin
ocfem_emso.dll e executar os flowsheets
dos arquivos FDM_ss.mso, OCM_ss.mso
e OCFEM _ss.mso e comparar os
resultados das discretizacoes. Fazer o
mesmo para o caso transiente nos

b, i_t e .
arquivos FDM_din.mso e OCM_din.mso. \
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Comparando os Resultados

1.2000 1.2000

1.0000 1.0000

0.8000 0.8000

0.6000 0.6000

0.4000 0.4000

0.2000 0.2000

0.0000 0.0000

0.0000 0.2000 0.4000 0.8000 0.8000 1.0000 0.0000 0.2000 0.4000 0.6000 0.8000 1.0000

MCOpPeloEMSO o =1 pg=1 Método das Diferencas Finitas
NuUmero de pontos internos. 5 NuUmero de pontos internos. 6000
y(x=1) = 0.151475 (erro de 0.038%) y(x=1) = 0.15155 (erro de 0.087%)

y(x=1) = 0.151418 (exato)
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Estudo de Caso

* Producao de anidrido acético em reator PFR adiabatico
— O anidrido acético, em especial, € um dos mais importantes produtos
guimicos, e frequentemente é preparado pelareacéo de um acido acético com
um composto chamado ceteno, obtido a partir do aguecimento da acetona a
700-770°C.

— Etapaimportante € o cragueamento em fase vapor de acetona para ceteno e

metano:
CH,COCH, » CH,CO+CH,

— A segunda etapa € a reacdo do ceteno com acido acético.

CH,CO+CH,COOH — (CH,CO)O

Ref: G. V. Jeffreys, A Problemin Chemical Engineering Design: The Manufacture of
Acetic Anhydride, 2 ed. (London: Institution of Chemical Engineers, 1964)



Estudo de Caso

» Definicaéo do problema

— A primeira etapa da producao é realizada através de uma reacéo
na fase vapor de acetona em um reator tubular (PFR) adiabatico.

onde A = acetona; B = ceteno e C = metano

A—> B

C

— A reacao é de 12 ordem em relacdo a cetona na reacao de
cragueamento, com constante de Arrhenius dada por:

e k—segundos k — exp(

e T—Kedvin

34,34 - =252
=

34222)
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Estudo de Caso

e Descricao do Processo

— Geometria do reator
e um reator tubular adiabatico continuo;

 contém um banco de 1000 tubos de 1 in sch. 40 correspondendo uma
secao transversal de 0,557 m?;

e com comprimento total de 2,28 m;

— Condicoes de operacéo
» temperatura dacarga 762°C (1035 K);
e pressao de operacao de 1,6 atm
 vazao de 8000 kg/h (137,9 kmol/h);

— Composicao
» Acetona (ACETONE), Ceteno (KETENE) e Metano (METHANE)
« alimentacdo de acetona pura

— Cinética
e OcCOrre umareacao de primeira ordem,
o fator pré-exponencia (k;): 8,2 x 10*4 st
» energiade ativacao (E/R): 34222 K
 caor dareacao de-80,77 kJ/mal



Estudo de Caso
— Producéo de anidrido acético —

EMSO

Exemplo: executar o FlowSheet do
arquivo PFR_Adiabatico.mso e construir
os perfis de temperatura e composicao no
estado estacionario. Mostrar tambem a
evolucao do perfil de temperatura da
condicéo inicial até o estado estacionario.
Discutir o tipo e a qualidade da
discretizacao usada neste exemplo.

\

27



Exercicios

1) Resolver o problema da reacao-difusdo em uma particula
catalitica esférica, descrito por:

%%@(r@j—@zwz
ot rcor or

N oo oytn),=1  ytn),=0
or r=0

® =2 (modulode Thiele)

2) Apresentar os resultados do exemplo do slide 27.
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... Obrigado pela sua atencao!

http://www.eng.ufrgs.br/alsoc

PEQ/COPPETFR]

Lab. de Modelagem, Simulacéao e Controle de Processos

e Fone: +55-21-2562-8301

e E-mail: arge@peg.coppe.ufrj.br

o  http://www.peg.coppe.ufrj.br/Areas’Modelagem e simulacao.html
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