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RESUMO

Os fornos de cragueamento térmico tem uma grande importancia na cadeia petroguimica,
principalmente nos setores da primeira e da segunda geracdo desse ramo industrial. Setores
esses gue geram insumos basicos para fibras, resinas, plasticos e produtos quimicos. Seu
funcionamento é baseado na quebra de grandes hidrocarbonetos, utilizando para isto grandes
variacOes de pressdo e temperatura via reacdo quimica de combustdo. Visando uma melhor
compreensdo deste fendmeno para fins de predicdo de varidveis e de otimizacdo, esse trabalho
tem como proposta analisar a fluidodinamica da combustéo na se¢do de radiagdo de um forno de
craqueamento térmico de 1,2-dicloroetano, através do uso do software ANSYS CFX®13.0. A
simulagdo é baseada no modelo Eddy-Dissipation para a combustdo, o modelo k-¢ para a
turbuléncia e na comparacdo dos resultados obtidos para quatro diferentes modelos dede
transferéncia de calor por radiagdo: P1, Rosseland, DTM e Monte Carlo. Os resultados obtidos
indicam que os modelos mais adequados sdo os P1 e DTM, quando comparadas as predi¢des de
temperaturas desses modelos com os dados do equipamento industrial. Em geral, o modelo
demonstra grande potencial para uso em predi¢cBes de variaveis de processo, tais como
temperatura, concentragdo do CO», velocidades dos gases formados e para a otimizacdo do

ponto 6timo de localizagdo de instrumentos medidores de temperatura.

Palavras chave: forno de cragueamento, 1,2-dicloroetano, CFD.



ABSTRACT

The thermal cracking furnaces are of great importance in the petrochemical chain, especially in
the first and second generation sectors of this industrial branch. These sectors generate basic
inputs for fibers, resins, plastics and chemicals. Its operation based on the breaking of large
hydrocarbons, using for this great variations of pressure and temperature via chemical reaction
of combustion. Aiming at a better understanding of this phenomenon for the purpose of variable
prediction and optimization, this work aims to analyze the fluid dynamics of the combustion in
the radiation section of a 1,2-dichloroethane thermal cracking furnace through the use of
software ANSYS® CFX 13.0. The simulation based on the Eddy-Dissipation model for
combustion, the k-e model for turbulence and the comparison of results for four different
models of radiation heat transfer: P1, Rosseland, DTM and Monte Carlo. The results indicate
that the most suitable models are the P1 and DTM, when comparing the predictions of
temperatures of these models with the data of the industrial equipment. In general, the model
shows great potential for use in predictions of process variables, such as temperature, CO-
concentration, formed gas velocities and for the optimization of the optimum point of location

of temperature measuring instruments.

Keywords: cracking furnace, 1,2-dichloroethane, CFD.
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1. INTRODUCAO

O 1,2-dicloroetano (EDC) é a matéria-prima para producdo de monocloreto de
vinila (MVC), que por sua vezé um dos mais importantes e maiores produtos quimicos
do mundo. O MVC é usado principalmente para a producdo de resinas de copolimero e
homopolimero de policloreto de vinila (PVC). O PVC tem a vantagem de ser utilizado
em processos de conversdo e fabricagcdo com grande flexibilidade, de forma que os
produtos cobrem uma ampla gama, incluindo tubos e conexdes, perfis e tubos,
revestimentos, fios e cabos, janelas, portas, pisos, filmes e chapas, e garrafas. Enquanto
0s mais importantes mercados finais de uso final séo a construcdo comercial, residencial
e ndo-residencial, uma ampla variedade de produtos convertidos em PVC também ¢é
utilizada nos mercados agricola, elétrico (cabo) e de saiude. A cadeia de vinilicos,
compreendendo o 1,2-dicloroetano (EDC), o monocloreto de vinila (MVC) e o
policloreto de vinila (PVC), é um componente chave dos setores petroguimicos e
termopléasticos globais. A industria de vinilicos e a MVC, como parte da cadeia de
vinilicos, tem um histérico de mudancas, os fabricantes sairam e/ou consolidaram, e
novas empresas foram criadas ao longo das décadas. A tecnologia de fabricacdo foi
aprimorada do ponto de vista de seguranca, meio ambiente, qualidade e escala de
producdo (IHS, 2017).

Na escala de producdo encontram-se 0S equipamentos necessarios para
transformar em produto. Segundo Oliveira Jr. (2014), o MVC ¢é produzido
comercialmente em larga escala através da decomposicdo térmica do 1,2-dicloroetano
(EDC) em fornos de pir6lise.

O setor petroquimico vem numa constante mutacao tecnoldgica, por estar sempre
em um processo de mudanca em busca de processos mais econémicos, descobrimento
de novos derivados; milhares de produtos sdo oriundos da petroquimica. Por sua
complexa tecnologia, a petroquimica, principalmente a de produtos basicos, exige
grande concentracdo de capital e baixa intensidade do fator trabalho. E de elevado

automatismo, com grande mobilizacéo de recursos (TORRES, 1997).

Dentre as principais ferramentas tecnologicas usadas para pesquisas envolvendo

processos industrias estdo os simuladores computacionais, onde existe uma gama de



softwares comerciais de acordo com o estudo realizado. Para estudos envolvendo
escoamento e transferéncia de calor de fluidos existe a Computacional Fluid Dynamics
— CFD a qual, segundo Santomouris e Wouters (2006); Shen, Zhang e Bierg (2012), as
equacOes de transporte executam as simulacGes baseadas em um volume de controle
geomeétrico, representado pela malha, com a forma e caracteristicas fisicas idénticas ao
sistema real em estudo. Tendo como suas principais vantagens: um menor custo
financeiro, de recursos (computador e software), de tempo para obter resultados, se
comparado a construgdo de uma escala piloto e também por agregar a alta tecnologia
aos processos industrias, onde é uma tendéncia de mercado que esta cada vez mais
alinhada com a Industria 4.0, com isso, torna-se um dos pilares dessa nova revolugdo

industrial.

Os fendmenos que regem o processo do forno de craqueamento englobam os
principios de conservacdo de massa, momento e energia que aparecem na forma de
complexos sistemas de equacOes diferencias parciais (EDP). Com o método dos
elementos finitos, que procura dividir um dominio em volumes menores e aplicar as
equacOes de conservacdo e condi¢Ges inicias a cada elemento individual, a
fluidodindmica computacional, a partir de consideracdes de interdependéncia de um
elemento com seus vizinhos, busca calcular esses sistemas de EDP de modo pratico e
confiavel (OLIVEIRA, 2015).



1.1.  Motivacao

Os fornos de cragueamento térmico vém sendo cada vez mais observados e
estudados (GHASHGHAEE E KARIMZADEH, 2007; ZHENG et al., 2015; LIU et al.,
2015). Apesar desse equipamento ser muito conhecido por décadas nas refinarias de
petrdleo, foi a partir da década de 70 que iniciaram trabalhos referente aos fornos de
pirélises, onde foi possivel compreender os principais problemas do equipamento
através da modelagem e simulacgdo, problemas tais como: além da obtencdo de altas
conversdes, a formagdo de coque no interior das tubulagbes do reator e a eficiéncia
térmica. Isso acarreta alto consumo de combustivel que fornece baixo rendimento de
conversdo no produto. Com isso, segundo Schirmeister (2009), a necessidade de parada
de operagdo para desobstrucdo das tubulacdes do equipamento gerando impactos na
producdo do seu produto (PVC) que tem grande valor comercial, refletindo na receita

final da unidade industrial.

A radiacdo térmica atraveés da combustdo € o principal fenémeno dos fornos de
craqueamento térmico e para a solucdo desse fenbmeno vem sendo usado a técnica de
CFD, a fim de entender o seu comportamento (HABIBI et al., 2007; HU et al., 2012;
HU et al., 2016), porém apenas alguns modelos de radiacdo térmica, como: P1, DTM,

DOM sao utilizados para sua solucéo.

A principal motivacdo para a realizacdo deste trabalho estd voltada para o seu
potencial impacto na industria, principalmente a petroquimica. A compreensdo tedrica
do problema, bem como, a proposta de medidas que venham a mitiga-lo, ird4 fornecer
uma ferramenta de acompanhamento do processo, conferindo uma maior confiabilidade

e seguranca ao processo de cragueamento térmico.



2. OBJETIVOS

2.1. Objetivos gerais

Realizar a modelagem e simulacdo de um forno de craqueamento térmico de 1,2 —

dicloroetano, visando determinar o melhor modelo de transferéncia de calor por

radiacdo para o equipamento.

2.2.0Dbjetivos especificos

e Modelar e simular a camera de radiacdo do forno de craqueamento térmico de

1,2 —dicloroetano em CFD utilizando o software ANSYS CFX®:

e Comparar os modelos de aproximac6es de transferéncia de calor por radiacao,

utilizando os modelos: P-1, Rosseland, Transferéncia Discreta e Monte Carlo,

visando a melhor compreenséo de cada modelo;

e Validar os modelos simulados utilizando dados industriais;



3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1.  Setor Petroquimico

A inddstria petroguimica congrega a industria de produtos quimicos derivados do
petroleo. Especificamente, corresponde a parte da inddstria quimica que utiliza como
matéria prima a nafta, gas natural ou hidrocarbonetos basicos extraidos do solo. O setor €
um dos pilares de um parque industrial moderno, em funcdo de seu papel como

fornecedor de insumos para uma grande diversidade de bens (ABIQUIM, 2018).

A petroquimica é o setor industrial de mais alto poder germinativo e mais alto
relacionamento com o0s demais setores da vida econdmica. Produz insumos para
fertilizantes, plasticos, fibras, quimicas, tintas, corantes, elastdmeros, adesivos, solventes,
tensoativos, gases industriais, detergentes, inseticidas, fungicidas, herbicidas, bernicidas,
pesticidas, explosivos, produtos farmacéuticos, e outros. Seus produtos substituem com
vantagem, a madeira, as fibras naturais, o aco, o papel, a borracha natural, entre outras.
(ABIQUIM, 2018).

O setor da industria quimica é um dos setores que tem maior participacdo no PIB
industrial do Brasil. Em 2016 teve o faturamento liquido total de 113,5 bilhdes de
ddlares, onde tem como destaque os produtos quimicos de uso industrial que sdo 0s
produtos oriundos da inddstria petroquimica correspondendo 54,9 bilhGes de ddlares do
faturamento total, como mostra o grafico 1.1.1 (ABIQUIM,2018).



Gréfico 3.1.1: Faturamento da industria quimica por segmento de 2016 em bilhdes de

dolares.
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Fibras artificiais

QOutros

Fonte: ABIQUIM, 2018.
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O setor petroquimico é organizado em trés diferentes segmentos, cada um

caracterizado pelo estagio de transformacdo de sua matéria-prima ou insumos. Sao eles:
empresas de primeira geracdo, empresas de segunda geracdo e empresas de terceira
geragdo (BRASKEM, 2016).

As empresas de primeira geracdo sdo as denominadas “craqueadoras”, as quais
craqueam ou decompdem nafta, sua principal matéria-prima, em petroquimicos basicos:
oleofinas (principalmente eteno, propeno e butadieno) e aromaticos. As empresas de
segunda geracdo processam esses petroquimicos béasicos para a producdo dos
intermediarios: polietileno, EDC e PVC e as de terceira geragdo utilizam os
petroquimicos intermediarios e os transformam em seus produtos finais (BRASKEM,
2016).

No setor de segunda geracdo o craqueamento térmico de hidrocarbonetos é a
melhor rota para producédo de oleofinas e outros produtos do setor petroquimico. Dentro
desses hidrocarbonetos encontra-se etileno e 1,2 — diclorometanos (EDC) que sdo as
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matérias-primas fundamentais para producdo de plasticos, particularmente o polietileno
e o policloreto de vinila (PVC) (BRASKEM, 2016).

O segmento da terceira geracdo, denominados transformadores, compram o0s
petroquimicos intermediarios dos produtores de segunda geragdo e os transformam em
produtos finais. Entre eles plasticos que sdo produzidos a partir de polietileno,
polipropileno e PVC, fibras acrilicas que sdo produzidos a partir de acrilonitrila, nylon
produzido a partir de fenol, elestrdmeros produzidos a partir de butadieno, embalagens
descartaveis produzidas a partir de poliestireno e polipropileno e entre outros bens de
consumos e industriais (BRASKEM, 2016).

Figura 3.1.1: Cadeia petroquimica.
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Fonte: Braskem, 2016.

3.2.  Producéo Mundial de MVC
Em 2016, o nordeste da Asia foi o maior consumidor de MVC, respondendo por
mais da metade da demanda mundial de MVC. A China é o maior participante global no
mercado de MVC, com 43% da capacidade global total e cerca de 38% do total da

producdo global de 2016. A China também lidera o mercado mundial no consumo de



MVC, respondendo por 40% da demanda global em 2016; a demanda continuara
crescendo 3,7% ao ano durante o periodo previsto até 2021. O segundo maior
consumidor foi a América do Norte, representando 19% da demanda global, sendo os
Estados Unidos o principal impulsionador da regido (IHS, 2017).

Figura 3.2.1: Consumo mundial de MVC em 2016.
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Fonte: IHS, 2017.

Mais de 99% do consumo global total de MVC em 2016 foi usado para
producdo de PVC. O MVC, portanto, segue muito de perto a tendéncia do mercado de
PVC. A demanda por MVC devera crescer a uma taxa média anual de cerca de 3%
durante 2016-21 (IHS, 2017).

3.3.  Processo de MVVC

O processo em monocloreto de vinila (MVC) se da a partir do craqueamento
térmico da molécula de 1,2-dicloroetano (1,2-EDC), sendo que durante este processo
endotérmico, a molécula MVC ¢é formada pela remocdo de um atomo de hidrogénio e
outro de cloro da molécula de 1,2-EDC, que posteriormente se combinam para produzir

também uma molécula de acido cloridrico.

Além destes produtos, também ocorre reacfes paralelas onde sdo gerados
subprodutos tais como cloropreno, benzeno e substancias organicas com baixo ndmero

de atomos de hidrogénio (coque).

O coque, por sua vez, ao se depositar ao longo das serpentinas dos fornos de

craqueamento e responsavel pela elevagdo de pressdo na carga destes equipamentos ou



pela elevacdo pontual de temperatura. Estes dois parametros sdo cruciais na
determinacdo da parada de operacdo dos fornos para a realizacdo da operacdo de
limpeza chamada de decoque.

A produgdo de monocloreto de vinila (MVC) se d& através do craqueamento
térmico do EDC no interior de uma fornalha, com o fornecimento de calor, através da

queima de gas combustivel nos seus macaricos.

Os fornos comerciais de EDC operam a uma pressdo manomeétrica que varia de
1,4 a 3,0 MPa e a temperatura entre 475 e 550°C. A conversao de EDC por passe da
serpentina ¢ mantida entre 53 e 63%, com um tempo de residéncia variando de 2 a 30
segundos (OLIVEIRA JR, 2008).

Existem duas tecnologias distintas para o craqueamento do EDC: fornos de
carga liquida e fornos de carga vaporizada. A primeira consiste em alimentar o EDC na
serpentina do forno, sob a forma de liquido subresfriado, onde ele serd aquecido,
vaporizado e finalmente cragueado. Na segunda, o EDC é pré-aquecido e vaporizado
em equipamento externo e so entdo € alimentado a um forno de pir6lise. Comparando os
fornos de carga liquida e vaporizada, verificamos que o Ultimo apresenta duas
vantagens: operacdo a menor pressdo e reduzida deposicdo de coque no interior das
serpentinas. Seja vaporizado fora ou dentro das serpentinas, o EDC é aquecido até a
temperatura reacional desejada no interior dos tubos da fornalha, onde ele se decompde
formando MVC e HCI (OLIVEIRA JR, 2008).



Figura 3.3.1: Unidade simplificada de um forno de craqueamento de 1,2-EDC.
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Fonte: Site da Vinnolt (http://www.vinnolit.de/vinnolit.nsf/id/DE_VinTec_EDC_Cracking_Process)
3.4.  Processo de Cragueamento Térmico

O processo de craqueamento térmico ou pirdlise é a conversdo de uma substancia
em outra por meio do uso de calor, isto €, pelo aquecimento da substancia na auséncia
de ar ou oxigénio a temperaturas que podem chegar entre 450°C a 650°C (OLIVEIRA,
2014).

No craqueamento térmico € utilizado o forno ou fornalha como principal
equipamento, com influéncia na eficiéncia do rendimento, seletividade para produtos

importantes e consumo de energia no equipamento (QIAN, 2003).

Um forno é um equipamento que é utilizado em processos industriais para aquecer
fluidos a serem processados a uma determinada temperatura utilizando combustiveis
como fontes de energia. Os fornos mais modernos apresentam duas secdes de

aquecimento distintas: a sec¢do radiante que recebe calor diretamente de uma chama e
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uma secdo convectiva que recebe calor dos gases de combustdo que fluem através da
chaminé (RAJAN, 2002).

Figura 3.4.1: Forno de craqueamento térmico.
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Fonte: AMORIM, 2007.

O arranjo geomeétrico para fornos de craqueamento é constituido por uma série de

tubos retos dispostos paralelamente e unidos entre si por curvas. (OLIVEIRA, 2014)

Figura 3.4.2: Arranjo tipico de forno de cragqueamento.

Fonte: OLIVEIRA, 2014.

3.5.  Combustdo de Hidrocarboneto

A combustdo de hidrocarbonetos gera produtos como o vapor d’agua e o dioxido
de carbono, que sdo importantes na emissdo e na absorcdo da energia radiativa. A
energia nas chamas ndo é proveniente somente de gases, mas também da fuligem

(particulas de carbono quente) e de material particulado em suspensdo, como é o caso
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na combustdo de carvao pulverizado. Em camaras de combustdo a temperatura pode
atingir a ordem de 103 K, o que torna o processo de transferéncia de calor de radiagéo
térmica tdo importante quanto demais mecanismos de transferéncia de calor (SIEGEL e
HOWEL, 2002).

A relacdo estequiométrica da combustdo do hidrocarboneto com ar é determinada
por um simples balango atbmico supondo que o combustivel reage para formar um
conjunto ideal de produtos. Para um combustivel hidrocarboneto dado pela formula
quimica genérica CxHy, a relagdo estequiométrica pode ser expressa como mostra a
equacdo 3.5.1. (TURNS, 2000)

CxHy + a(O2 + 3,76 N2) — xCOz + (y/2) H20 + 3,76N; (3.5.1)

3.6. Transferéncia de Calor

A transferéncia de calor ou calor é definida como a energia térmica em transito
devido a uma diferenca de temperaturas no espago, por isso quando existir uma
diferenca de temperatura em um meio ou entre meios, havera, necessariamente,
transferéncia de calor (INCROPERA, 2014).

3.6.1 Radiacao

O processo pelo qual o calor é transferido de um corpo em funcdo de sua
temperatura, sem a intervencdo de qualquer meio, é chamado radiacdo térmica.
(KREITH, 2003).

Radiacdo térmica € a energia emitida pela matéria que se encontra a uma
temperatura diferente de zero. Independentemente da forma da matéria, a emissao pode
ser atribuida as mudancas nas configuragdes eletronicas dos atomos ou moléculas que
constituem a matéria. A energia do campo de radiacdo é transportada por ondas
eletromagnéticas ou fétons. A transferéncia de energia por conducdo ou conveccdo
requer a presenca de um meio material, ja a transferéncia por radiacdo ocorre mais
efetivamente no vacuo (INCROPERA, 2014).

Dependendo dos diferentes comprimentos de ondas eletromagnéticas, cada um
carrega quantidades de energia muito diferentes. Dependendo do seu comportamento ou

ocorréncia, as ondas eletromagnéticas foram agrupadas em varias categorias diferentes,
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mostrado na Figura 3.6.1. Desse modo, a transferéncia de calor por radiacdo esta entre

os raios ultravioletas e radiacdo infravermelho (MODEST, 2003).

Figura 3.6.1: Espectro de onda eletromagnética.
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Fonte: MODEST, 2003.

Em muitos problemas de engenharia, os liquidos podem ser considerados opacos
para transferéncia de calor por radiagdo e gases podem ser considerados transparentes.
Sélidos podem ser opacos, como é o caso dos metais, ou semitransparentes, Como no

caso de folhas de alguns polimeros e alguns materiais semicondutores.

3.7. Fluidodinamica Computacional
3.7.1. Definicéo

A fluidodindmica computacional ou, também chamada de CFD (Computational
Fluid Dynamics) ¢é definida como um conjunto de ferramentas matematicas baseadas na
discretizacdo de um problema fisico de carater de dindmica dos fluidos, em equagdes
diferenciais parciais (EDP) e solucionando-assimultaneamente para um dado sistema
com o0 objetivo de se obter um estudo detalhado sobre os fendmenos de transportes
envolvidos (OLIVEIRA, 2015).

De acordo com Souza (2009), sdo necessarias algumas informagGes acerca do
sistema para que 0 mesmo possa ser representado numericamente por simulagdes. Sdo

elas:
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e Volume de controle representado por uma geometria do problema: forma,
tamanho, entradas e saidas do fluido;
e Propriedades dos fluidos: temperatura, pressdo, massa especifica,
viscosidade, condutividade térmica, entre outras;
e Condic0es iniciais e condi¢Bes de contorno para a resolucdo das equacdes
diferenciais parciais envolvidas.
3.7.2. Historico

Segundo Souza (2009), a evolugdo histérica da fluidodinamica computacional é
dividida em trés fases distintas, dando inicio as décadas de 1950 e 1970 onde foi
compreendida a primeira fase que deu a primeira solucdo numérica e os problemas de
simples solucdo era o foco, o conhecimento era concentrado em universidades e
softwares muito especificos, a segunda fase nos anos 1980 e 1990 foi marcada pelo
aumento da capacidade de processamento dos computadores, maiores investimento da
industria e surgimento dos primeiros softwares comerciais e a terceira fase a partir dos
anos 2000 é marcada pela preocupacao de como unir e melhor os modelos matematicos

existentes e aplicacBes de curto prazo e uso direto na industria.
3.7.3. Etapas de simula¢do em CFD

Antes de iniciar a fazer a simulacdo de um processo que envolve CFD é preciso
ter o volume de controle na forma de uma malha fluidodindmica que representa esse

processo em geometria.

Essa transformacdo do volume de controle em uma malha (grid) é chamada de
discretizagdo. A malha é subdividida em milhares de células menores, onde cada uma
compreendera as equacdes de transporte que regem o fenémeno fisico ou quimico
observado. Através do método dos volumes finitos, o qual € utilizado em CFD, procura-
se atribuir as equagdes no centro de cada célula e calcular os valores médios de seus
parametros com base naquelas encontrados nas células vizinhas. O objetivo com o CFD
é resolver todas essas equacOes de forma simultanea para cada célula da malha de

maneira mais precisa e eficiente.

Existem inimeros tipos de malhas: quadraticas, hexagonais, trigonais, tetraédricas
ou hibridas e seus usos variam de acordo com a forma que apresenta o volume de

controle.
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Para a maioria dos softwares simuladores fluidodinamicos atuais, para se chegar a
solucdo do problema, é preciso passar por trés etapas: pré-processamento, resolucdo e
pds-processamento.

3.7.3.1. Pré-processamento

Nesta etapa € onde se define quais os fendmenos serdo abordados, como
transferéncia de calor, matéria e momento, o tipo de escoamento, monofasico ou
multifasico, os fluidos e materiais envolvidos, assim como suas respectivas
propriedades fisicas, condicGes iniciais e de contorno, determinacdo de parametros de
simulacdo e aspectos da simulagdo propriamente dita, como tempo de execugdo, nimero
de iteracdo, tipo de erro empregado, etc. (MAITELLI, 2010).

3.7.3.2. Resolucédo

Etapa onde as equacdes diferenciais parciais (EDP) passam por um processo de
discretizacdo tornando-se equacOes algébricas, que sdo resolvidas em seguida na forma
de um sistema linear matricial a partir de condicdes iniciais e de contorno (MAITELLI,
2010).

Essa € a base do Método dos VVolumes Finitos (MVF), que consiste na divisao (ou
discretizacdo) de um dominio continuo em pequenos elementos finitos que sdo, em
geral, ndo estruturados na forma de tridngulos ou quadrilateros quando em 2D e
tetraedros e hexaedros quando em 3D formando uma malha ou grade. Apesar dessa
divisdo, as propriedades dos elementos em suas posi¢Ges continuam idénticas em cada
ponto correspondente aquelas encontradas na geometria ndo-particionada. Essa €,
inclusive, uma das vantagens desse método, de lidar com vérios tipos de geometrias,
inclusive complexas (GONCALVES, 2007). A malha define apenas as fronteiras do
volume de controle global, ndo sendo necessariamente relacionada a um sistema de

coordenadas.

O MVEF utiliza a forma integral das equacbes de conservacdo como ponto de
partida e, apés a divisdo dos volumes finitos do dominio, s&o inseridas neles tais
equacdes e entdo cada varidvel é calculada no centroide de cada volume de controle. Os

valores gque se encontram nas faces desses volumes sdo determinados por interpolacao.
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As equacdes de conservacdo aplicadas irdo formar um sistema de equagdes
diferenciais parciais que para serem resolvidas precisam de linearizagdo seguida da
aplicacdo de um metodo de resolucdo matricial. Para linearizé-las, as equagdes sao

integradas no tempo e espaco, possibilitando arranjo em um sistema linear.
3.7.3.3. P6s-processamento

E quando se decide a forma de mostrar os resultados e serdo visualizados.
Geralmente os softwares mais atuais de CFD apresentam opcdes graficas avangadas, em
2D e 3D, bem como a possibilidade de insercdo de animacgdes e manipulaces no
volume de controle (MAITELLI, 2010).

3.8. Modelos mateméaticos de CFD
3.8.1. EquacGes de conservagdes

As equacdes de conservacdo tém por base os principios fisicos e sdo divididas em
massa, quantidade de movimento e energia, onde sdo 0 ponto de partida para descricao
do movimento dos fluidos e sua distribui¢do interna de energia.

Essas equagdes sdo discretizadas, e originam volumes infinitesimais, que tem as
leis de conservacao garantidas no seu dominio. Partindo de um volume infinitesimal,
percebe-se que ele serd funcdo do tempo e do espaco, sofrendo alteragbes e mudando
sua forma a medida que se desloca. Generalizando, pode-se creditar a conveccao e a
difusdo, o dominio do movimento de um fluido em um escoamento. Denomina-se
conveccao ao processo de deslocamento e o processo de distorcdo difusdo (NAVARRO,
2011).

3.8.1.1. Conservacao de massa

A equacdo que representa a conservacdo de massa, também conhecida como
equacao da continuidade, pode ser obtida analisando a taxa massica de escoamento que
entra e sai de um determinado elemento infinitesimal de volume. Desta forma, o
acréscimo ou decrescimo temporal da massa especifica neste volume é controlado pelo
transporte convectivo de massa sobre as fronteiras deste volume de controle (BASTOS,
2005).

P 19e(pu)=0 (3.8.1)
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3.8.1.2.Conservacao de movimento

A equacdo que representa a taxa de variacdo temporal de momento do fluido é
igual & resultante das forcas que atuam sobre o fluido. O 1° termo do lado esquerdo
representa a variacdo em funcdo do tempo, ja o 2° termo representa a transferéncia de
quantidade de movimento do fluido devido ao fluxo do fluido (transporte convectivo).
O 1° termo do lado direito da equacdo representa o divergente de contribuicdo da
pressdo. O 2° termo diz respeito a transferéncia de quantidade de movimento de forma
molecular (transporte difusivo). E o ultimo termo representa um termo fonte, que inclui

contribuicdo devido as forcas do corpo somente (BINELI, 2009).

a(#I'U)Jrv.(pu ®U):—Vp+Vor+SM (3.8.2)

3.8.1.3.Conservacao de energia

A equacdo total de energia é a equacdo de governamental completa para os
fluidos, sem simplificagcdes. Adotada para escoamentos com velocidade alta (ANSYS,
2016).

Aa) G e, )=V (i¥T)+ ValU wr) U S, +5 (383)

Onde,

htot € a entalpia total.

V e (U e 7)é 0 termo de trabalho viscoso.

U eS,, € o trabalho devido as fontes externas de momentum.
U é a grandeza de velocidade

T é a temperatura

S e a fonte de energia

A € a condutividade térmica

p € adensidade

A Equacédo 3.8.3 informa que a taxa de variagdo temporal da energia é igual a
soma do fluxo liquido, ou resultante, de calor para o fluido com o trabalho realizado

sobre o fluido. O 1° termo do lado esquerdo da equagdo representa a taxa de mudanca
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no tempo da densidade multiplicada pela entalpia. O 2° termo relaciona a taxa de
mudanga no tempo da pressdo. O 3° termo descreve o fluxo de energia fora do
elemento. O 2° termo do lado direito diz respeito ao trabalho devido as forgas viscosas
(trabalho da viscosidade). O 3° termo representa o trabalho devido a fonte de quantidade
de movimento externo. E o ultimo termo diz respeito a uma, possivel, fonte de energia
(BINELLI, 2009).

3.8.2. Modelo de turbuléncia

Pode-se definir como turbuléncia, o aparecimento de instabilidades num
escoamento originalmente estavel, as quais se multiplicam por um processo ndo-linear e
regeneram-se finalmente em um regime turbulento. A turbuléncia é um fator
importantissimo no processo de mistura das espécies quimicas, como também na
transferéncia de calor, sendo caracterizada pelos tensores de Reynolds na fase continua
(BASTOS, 2005).

3.8.2.1. Modelo k-¢

Trata-se do modelo mais utilizado para caracterizar a turbuléncia, devido
principalmente a grande representatividade de fendémenos e o menor esforgo
computacional. O modelo k-¢ ¢ baseado em duas equagdes, uma associada as escalas de
velocidade e outra as escalas de comprimento, na qual cada uma delas possui uma
equacao de transporte (DIAS, 2009).

A equacdo da continuidade, Equacdo 3.8.2, é modificada para o modelo k-¢ e

torna-se:

0 op' 0 ouU. oU.

— U)=——+— — 41 1+S 3.84
axj (pUI J) 8Xi axj |:/ueff [ axj axi M ( )
Onde,

L € a viscosidade efetiva para turbuléncia;

S, € a soma das forgas no corpo;
U é a grandeza de velocidade;

p’ € a pressao;

p € adensidade.
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O modelo k-¢ é baseado no conceito da viscosidade de Eddy, de modo que
(ANSYS, 2016):

e = 1+ 14 (3.8.5)

Onde,
Mt é a viscosidade turbulenta.

O modelo k-¢ assume que a viscosidade turbulenta € ligada a energia cinética e
dissipacgéo turbulenta pela relagéo:

#=C.p [k—J (3.8.6)
&

Onde,
k é a energia cinética turbulenta;
£ € a taxa de dissipacdo turbulenta;

C, € uma constante do modelo turbulento k-¢;
o é adensidade.

Os valores de k e € vem diretamente das equagdes diferenciais de transporte para a
energia cinética turbulenta e taxa de dissipacdo turbulenta (TELEKEN, 2009). Dessa

forma, em sistemas multifasicos teremos:

e Equacdo k
0 0 0 4, | ok
—lpk)J+—I\pU k)= —|| u+—|— |+PR. —pe+PR 3.8.7
2o 2 )= | ]2 o, @s)
e Equacido e

0 0 0 0
a(p 8)+&(puj8): 87|:[lu+iJa_Z:| +E(Cslpk _C£2pg+C£1P5b)

i i O,

(3.8.8)

Onde, os termos adicionais P, e P, representam a influéncia das forcas de flutuagdes,

respectivamente, eC,,, C,,,C ,, 0, € o,sdo constantes do modelo.

19



A variavel Py é a turbuléncia devido as forgas viscosas que ¢ modelado usando:

U, U \au, 24u,(, AU
P = Ly — L =—K]3 £+ 3.8.9
‘ “‘[ax. o Jé’x. 3 o, [ X, pk] (389)

] 1 ]

Onde,

k é a energia cinética turbulenta;
L, € a viscosidade turbulenta;
p é adensidade;

U é a grandeza de velocidade;

A Tabela 3.8.1 apresenta os valores das constantes empiricas do modelo k-¢

padréo.

Tabela 3.8.1: Valores das constantes empiricas do modelo k-g padrio.

Constante C; Ceo Cyp ok o

Valor 0,09 144 192 100 1,30

Fonte: TELEKEN,2009.

3.8.3. Modelo de Combustao

A altissima velocidade de reacdo é uma das melhores formas de caracterizar o
processo de combustdo, ocasionando vantagens e desvantagens a esse processo. Como
desvantagem podemos citar a inviabilidade do emprego da equacdo cinética de reacao,
ja como vantagem, € possivel simplificar os modelos partindo de que as rea¢des sejam
instantaneas, assim elas seriam regidas apenas pela taxa de mistura entre 0s reagentes
(ALENCAR, 2007).

Como anélise fundamental para simulacdo de combustdo, se faz necessario a
analise de um determinado parametro, que seria a relacdo entre a velocidade
caracteristica do processo quimico e a velocidade caracteristica do processo de mistura
turbulento (PINHEIRO JR, 2010). Dessa forma, para um processo quimico muito
rapido, a combustdo seria controlada pelo processo de mistura turbulento e as condi¢des
estequiométricas, ja para velocidade do processo quimico baixa, a combustdo seria

governada pela velocidade de reacdo (PINHEIRO, 2010). Para isso, utiliza-se um
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numero adimensional que permite comparar o tempo de processo quimico, (t;) e de

mistura turbulenta, (t;). Esse nimero é conhecido como Damkéhler (Da):

t;

Da=-"
tQ

(3.8.10)

Assim, a condicdo de cinética quimica extremamente veloz corresponde a uma
condigéo tal que Da >> 1; enquanto que Da << 1 representa uma condi¢do governada
essencialmente pela cinética quimica (PINHEIRO JR, 2010).

3.8.3.1. Eddy-Dissipation

O modelo Eddy-Dissipation é baseado no conceito de que a reacdo quimica é tdo
rapida, relativo ao processo de transporte no fluxo. Dessa forma, a medida que se
mistura os reagentes, a nivel molecular, eles instantaneamente formam produtos. O
modelo assume que a taxa de reacdo pode ser diretamente relacionada com o tempo
necessario para misturar reagentes ao nivel molecular (ANSYS, 2016). Em escoamentos
turbulentos, este tempo de mistura é dominado pelas propriedades de Eddy e, por
conseguinte, a taxa é proporcional a um tempo de mistura definida pela energia cinética

turbulenta, k e dissipacao, :

Taxa oC £ (3811)
k

Este conceito de controle de reacdo é aplicavel em muitos problemas industriais
onde as taxas de reacdo de combustdo sdo rapidas em comparacdo com as taxas de
mistura de reagentes (ANSYS, 2016). No modelo de dissipacdo de Eddy-Dissipation, a
taxa de progresso de reacdo elementar k, é determinada pelas duas expressdes seguintes:
R, = AEmin(%) (3.8.12)

Em que [I] representa a concentragdo molar do componente I, incluindo apenas
os reagentes (ANSYS, 2016).

R, = ABE[M] (3.8.13)

Z pV”kI W,
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Onde, P faz um loop sobre todos os componentes do produto na reacdo elementar k
(ANSYS, 2016).

3.8.4. Modelos de Radiacéo

Em fornos e camaras de combustdo, a radiacdo térmica € um dos mecanismos
mais importantes de transferéncia de calor. Ela se d& devido ao fato que toda superficie
que possui temperatura maior que o zero Kelvin emite radiacdo na forma de ondas
eletromagnéticas, dessa forma ndo necessita de um meio para se propagar, ou seja, se
propaga até no vacuo (DONOSO, 2008). A lei que rege a transferéncia de calor por

radiacdo ¢ a Lei de Radiacdo de Stefan-Boltzmann para o corpo negro.

q=0c-&-T* (3.8.14)

Onde o ¢é a constante de Stefan-Bolztmann e é igual a 3.6705119.10W/m2.K*; € é
a emissividade do meio; e T é a temperatura absoluta do meio ou superficie quente
(ALENCAR, 2007).

O objetivo da modelagem de radiagdo é resolver a equagdo de transporte de
radiacdo, obter o termo fonte, Sg, para a equacdo de energia, Equagéo (3.8.3), e o fluxo
de calor radiativo nas paredes, entre outras quantidades de interesse. Deve-se restringir
aprocessos de radiacdo independentes do tempo. Isto é normalmente uma aproximacao
muito boa de situacBes a ser cumprido em aplicacBes industriais porque a variavel de
tempo para a radiagdo chegar ao equilibrio local é muito curtae as temperaturas sdo
relativamente baixas (ANSY'S, 2016).

A equacdo de transporte da radiacdo espectral pode ser escrita como (BEER et al.,
1971 e CHUNG, 2002):

dl, (r,s) _ [_ (K,, + K1, (r,s)+ Kavlb(v,T)-i-& Idlv(r,s')¢(s . S')dQ'+SJ (3.8.15)
dS 472- A
Onde:

v € a frequéncia
r é o vetor posicao

s é 0 vetor direcéo
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Ka € 0 coeficiente de absor¢édo

Ks € o coeficiente de dispersao

Ir é a intensidade de emissdo do corpo negro

Iv é a intensidade de radiac&o espectral

T € a temperatura

Q ¢ o angulo do solido

@ ¢ a fungao de fase de dispersao

S é o termo da fonte de intensidade de radiagédo

Sendo assim para se modelar a radiagdo térmica, se faz necessario obter o volume
total de absor¢do e emissdo de radiacdo térmica, seguindo o procedimento (ALENCAR,
2007):

a) resolver a Equacdo de Transporte da Radiacdo Espectral (RTE), Equagéo

3.8.15;

b) obter o termo de geracdo interna de calor da equacdo de conservacdo de

energia;

c) estimar os fluxos de calor das paredes.

A transferéncia de calor por radiacdo € um fendmeno complexo, devido a
quantidade de varidveis envolvidas. Desta forma, existem diferentes modelos de
radiagdo normalmente utilizados no CFD que sdo os seguintes: Modelo P1; Modelo
Rosseland; Modelo de Transferéncia Discreta e Modelo de Monte Carlo (ALENCAR,
2007).

3.8.4.1. Modelo P1

O modelo P-1 ou aproximacao diferencial é baseado na simplificacdo da equacao
de transporte da radiacdo, assumindo que a intensidade de radiacéo é isotropica, dessa
forma se adiciona uma equagdo de transporte, ocasionando um maior custo
computacional (ANSYS, 2016). Além disso, tratam como limites transparentes

entradas, saidas e aberturas, dessa forma, toda a energia de saida é absorvida, e a
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energia de entrada é calculada como um corpo negro em cada local (ANSYS, 2016). O
espectro radiativo de fluxo de calor é dado por:
1

—— VG
i 3(K,, — K, )-AK

(3.7.16)

v

av sV

Onde, Gv é a radiacdo espectral incidente, dada por (RONCHETTI,2008):

G, = 1,40, (3.8.17)
O espectro da radiacdo incidente resulta da substituicdo da Equacdo 3.8.14 na

equacao de transporte de radiacéo, sendo escrita na seguinte forma (VENSON, 2007):

1
-V
(3(Kav - st)_ Ast

JVGV =K,(E, -G,) (3.8.18)

3.8.4.2. Modelo de Rosseland

Pode-se classificar o modelo de Rosseland como uma simplificacdo da Equacao
de Transporte Radiativa para 0 caso de meios Oticos espessos. A aproximacdo
Rosseland assume que a midia é opticamente espessa e que a energia radiante emitida a
partir de outros locais no dominio sdo rapidamente absorvidas e ndo tém influéncia no
transporte local. Isto implica que a aproximacdo néo € valida perto das paredes. Introduz
um novo termo de difusdo na equacdo de energia original, com um coeficiente de
difusdo fortemente dependente da temperatura (RONCHETTI, 2008). O fluxo radiativo

total em um meio opticamente espesso, e linearmente espalhante, pode ser escrito:

4
=—|——VE, dv 3.8.19
d, j3ﬂ_CKS " (38.19)

Onde B € o coeficiente de extingdo, absor¢ao mais espalhamento (ANSYS, 2016).

Quando a aproximacdo de Rosseland é introduzida na equacéo de transporte da

energia, a conducao e o fluxo radiativo podem ainda ser combinados da seguinte forma:

q=0, +9, . —(1+ 4, VT (3.8.20)
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Tendo:

2T 3
A, = —1603”—; (3.8.21)

Onde A é a condutividade térmica e A é a condutividade radiativa total

(RONCHETTI, 2008).

3.8.4.3. Modelo de Discrete Transfer (DTM)

O modelo parte do principio que a absor¢do e a emissdo podem aumentar ou
diminuir o fluxo de calor por radiagdo que atravessa um meio participante (OZISIK,
1990). Segundo Silva (2005) a principal consideracdo do DTM é que a radiacdo que
parte de uma superficie discreta numa certa faixa de angulos de sélidos pode ser
aproximada por uma Unica direcdo. Ou seja, é preciso prever com suficiente preciséo a
transferéncia de calor entre superficies, sem utilizar o célculo do fator de forma. O DTM
também assume que todas sdo difusas. Isto significa que a reflexdo da radiacdo
incidente sobre uma superficie é isotrépica com relacdo ao angulo do sélido (SILVA,
2005). Dessa forma, pode-se adotar que a transferéncia de radiacao se realiza num meio
isotropico, dando origem a expressao:

WS) (i, 1K, )1, (1) + K, 10T+ Ko 1 (s)doss @822
dS 472— 4z

Assumindo que 0 meio seja homogéneo, tem-se:

I, ~1,(r+dr) (3.8.23)
qy (r) oc 7 (r +dr) (3.8.24)

Sendo assim, o0 modelo permite calcular a radiacéo Ivao longo de raios saindo das

paredes pela expressao:

Iv(r’s): IvO 'exp[_ (Kav + st)' S]+ Ibv '[1—9)(p(— Ka _S)]+ st ’ I_>v (3825)
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Tendo que |y € a intensidade da radiacdo saindo da parede; I, é a intensidade
média da radiacdo no meio; Iy, € a intensidade da radiacdo devida ao corpo negro; e s é a
variavel equivalente ao tempo, quando se aplica a Transformada de Laplace
(ALENCAR, 2007).

3.8.4.4. Modelo de Monte Carlo

O modelo de Monte Carlo assume que a intensidade de radiacéo é proporcional ao
diferencial de fluxo angular para os fétons e no campo de radiagdo como um féton de
gas. Para este gas, é a probabilidade por comprimento de unidade que um foton é
absorvido em uma determinada freqiéncia. Portanto, a intensidade média da radiacéo, é
proporcional a distancia percorrida por um féton no volume da unidade emunidade de
tempo (ANSYS, 2013).

A transferéncia de calor por radiacdo pelo modelo Monte Carlo calcula o erro de
desvio padrdo com base nas estatisticas de Poisson. O nimero de historico especificado
pelo usuario € dividido em varios grupos. As historias sao selecionadas de cada grupo e
suas interacdes fisicas (emissdo, absorcdo, reflexdo, etc.) sdo rastreados através do
dominio. No final do célculo, cada grupo fornece valores para as quantidades de
interesse, como fluxo de calor de irradiacdo ou radiacdo absorvida. O valor médio e o
desvio padrdo de cada quantidade de interesse sdo calculados a partir dos grupos. Um
desvio padrdo normalizado é calculado dividindo-se o desvio padréo pelo valor médio
(BEZERRA, 2014).
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4. ESTADO DA ARTE

Hu et al. (2012) estudaram um forno industrial de craqueamento térmico de nafta,
fornalha e reator. Na fornalha foi utilizado técnicas de CFD, usando o software
comercial Fluent, onde em sua modelagem adotou o método de ordenadas discretas
(DOM) para resolver a equacdo de transferéncia de radiacdo (RTE). O escoamento
adotado foi o escoamento turbulento, através do modelo padrdo k-¢ e teve como
substancias para a combustdo uma mistura de metano, hidrogénio e ar, a solugdo da
combustdo foi dada pelo modelo Finite Rate/Eddy-Dissipation. A malha foi gerada
apenas em um segmento da geometria do forno, utilizando uma malha hibrida com
formato tetraédrico, queimadores e reator, e hexaédrico, restante do forno, dando um
namero total de elementos de aproximadamente de 200 mil, obtendo resultados como o
fluxo de calor, a combustdo do combustivel e radiacdo emitida pela a transferéncia de
calor do forno. Também foi possivel quantificar as temperaturas de saida da combustédo
e da superficie do reator e as concentracGes dos gases, onde foi possivel comparar com

dados industriais, encontrando erros relativos menores que 1%.

Hassan et al. (2013) desenvolveram um estudo utilizando cinco diferentes
modelos de combustdo: modelo de chama laminar ndo-estacionario com detalhamento
GRI2.11 (USLF-GRI2.11), funcdo densidade de probabilidade (PDF), modelo do
conceito Eddy-Dissipation (EDC), modelo de chama laminar estacionario com
detalhamento GRI2.11 (SLF-GRI2.11) e modelo do conceito Eddy-Dissipation com
detalhamento GRI2.11 (EDC-GRI2.11).Para seu mecanismo de reacdo, a solucdo da
equacdo de radiacdo RTE foi calculada através do método DOM e o escoamento foi
simulado pelo modelo padrdo k-¢ em um forno de cragueamento térmico, utilizando
CFD como ferramenta, através do software comercial Fluent. A geometria do forno foi
baseada em um forno de craqueamento de etileno, onde houve um detalhamento da
geometria em seus queimadores visando a obtencdo dos resultados para concentracdes
deCO; e O2. A temperatura da chama, foi também comparada com dados industriais
onde foi possivel comparar com 0s modelos, tendo como destaque o modelo de
combustdo EDC-GRI2.11 por sua precisdo na formagdo dos seus produtos da

combustdo, dando a mesma concentracdo de CO, e O com os dados industriais.

Li et al. (2015) estudaram um forno a vacuo de refinamento, onde foi utilizado
técnicas de CFD, usando o software comercial CFX, a modelagem adotada foi 0 modelo
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de transferéncia discreta (DTM) para resolver a equacdo de transferéncia de radiagédo
(RTE), o escoamento utilizado foi 0 escoamento turbulento, através do modelo padréo
k-g e teve como combustivel o metano, a solu¢do da combustdo foi dada pelo modelo
Finite Rate/Eddy-Dissipation. Para a malha gerada no forno, onde houve um
detalhamento nos queimadores, foi utilizada uma malha ndo-estruturada, dando um
namero total de elementos de aproximadamente de 7 milhdes, obtendo resultados como
o fluxo de calor, a combustdo do combustivel e radiacdo emitida pela a transferéncia de
calor do forno. Também foi possivel quantificar as temperaturas de saida da combustéo,
onde foi possivel comparar com dados industriais, encontrado erros relativos menores

que 1%.

Hu et al. (2015) trabalharam no desenvolvimento de um estudo sobre o impacto
de trés diferentes modelos de radiacdo, P1, modelo ordenadas discretas (DOM) e
modelo transferéncia discreta (DTM). O escoamento adotado foi o escoamento
turbulento, através do modelo padréo k-g e a combustao foi simulada através do modelo
funcdo densidade de probabilidade (PDF), tendo como seu combustivel uma mistura de
metano, etano, hidrogénio e CO, na simulacdo do conjunto de um forno de
cragueamento térmico de nafta utilizando a ferramenta de CFD, através do software
comercial Fluent. A malha utilizada no trabalho foi hibrida com formato tetraédrico,
gueimadores e reator, e hexaédrico, restante do forno, dando um numero total de
elementos de aproximadamente de 4 milhdes. Os resultados obtidos concluiram que o
melhor desempenho foi para 0 modelo DOM, quando comparado com dados industriais,
isso dando erro relativo de temperatura da saida dos gases combustiveis e temperatura

da superficie do reator menor que 1 %.

Huet al. (2016) desenvolveuum estudo na secao conveccao, de forno industrial de
craqueamento de etileno utilizando CFD, o software comercial utilizando foi o Fluent .
Na seccdo de conveccao foi utilizado o modelo tuburlento k- ¢ para gerar a trasferéncia
de calor por radiacdo da seccdo de radiacdo foi utilizado o modelo de radiacédo
ordenadas discretas (DOM), onde foi possivel obter o fluxo de calor, o fluxo do
escoamento dos gases formados e os perfis de temperatura do forno. A malha utilizada
no trabalho foi ndo-estruturada hexaédrica, dando um numero total de elementos de
aproximadamente de 2 milhdes. Os resultados de temperaturas foram comparados com
dados industriais, onde obteve-se erros relativos menores que 1%, dando Otimo

rendimento para a simulagéo.
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Fang, Qiu e Zhou (2017) estudaram a simulacdo conjunta da zona de radiacao e o
reator tubular de um forno de craqueamento de nafta, onde comparou uma modelagem
propria em linguagem C++, utilizando o método de zona para simular os fenémenos de
radiacdo, combustdo e escoamento, com a técnica de CFD, utilizou como software
comercial Fluent, onde em sua modelagem adotou o método de ordenadas discretas
(DOM) para resolver a equagdo de transferéncia de radiagdo (RTE). O escoamento
adotado foi o escoamento turbulento, através do modelo padrdo k-¢ e adotou como
modelo o Finite Rate/Eddy-Dissipationa fim de detalhar os mecanimos cinéticos da
reacdo quimica de nafta ao longo do reator, 0 escoamento existente no forno e no reator
e além, dos perfis temperaturas do forno. Os resultados obtidos foram que a modelagem
propria obteve melhores resultados de temperatura, pressdo e concentragdes dos
produtos, dando erros relativos menores e um tempo de processamento muito menor do
a simulacdo utilizando a técnica de CFD, porém a técnica de CFD demostra um

resultado visual do sistema em estudo.

Vandewalle et al. (2017) desenvolveramum estudo atraves da simulagdo dindmica
em CFD de um reator tubular do forno de craqueamento térmico de propano, usando o
software comercial OpenFOAM®, onde em sua modelagem adotou 0 escoamento
turbulento, através do modelo padréo k-m e a cinética quimica foi utilizada através do
modelo CRACKSIM, obtendo resultado da decomposicdo de coque na tubulacdo do

reator tubular e também a conversao de propano ao logo da campanha do forno.

Oliveira et al. (2017) estudaram a simulagdo CFD no reator tubular industrial de
craqueamento térmico de 1,2-dicloroetano utilizando o software comercial CFX, com
uma malha hexaédrica, dando um ndmero total de elementos aproximadamente de 1
milhdo, onde foi possivel obter a reacdo quimica e o escoamento da reacdo de MVC,
além da distribuicdo de calor existente na reacdo ao longo do reator. Os resultados de
temperatura, composi¢do de EDC e pressdo foram comparados com dados de campo e
foram encontrados os mesmos resultados de entrada e saida do reator, com isso

prevendo um comportamento dessas variaveis estudadas ao longo do reator tubular.
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5. METODOLOGIA

As simulagbes em CFD foram realizadas no simulador da ANSYS CFX® na
versdo 13.0, onde a geometria e malha foram geradas no pacote ANSYS ICEM CFD®
na versdo 13.0, com uso das equagOes de conservacdes e modelos de turbuléncia,
combustdo e radiagdo. O conhecimento das condi¢des operacionais do forno de
craqueamento térmico de 1,2-dicloroetano permitiu que as simulagdes fossem realizadas
e estudas os seguintes itens: as influéncias do nimero total de elementos das malhas
geradas com relacdo a temperatura do forno, dos modelos de radiacéo para a solucéo da
equacdo RTE com relagdo aos dados de campo na parede do tubo do reator e a
visualizacdo qualitativa das varidveis de temperatura, intensidade de radiacdo,

velocidades e composicao do produto da combustéo.

5.1. Estudo de caso

O trabalho envolveu a modelagem fluidodindmica da cdmera de radiacdo de um
forno de 1,2 — Dicloroetano industrial e a partir dos dados de projeto, foi desenvolvido o
modelo do forno de craqueamento em 3D no software comercial ANSYS®, ICEM CFD
versdo 13.0, conforme as Figuras 5.1.1 e 5.1.2.

Figura 5.1.1: Geometria do forno de craqueamento térmico.

= 6,92 m
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A Figura 5.1.1 é a representacdo em 3D no software do forno de cragueamento

térmico de 1,2-dicloroetano com suas dimensdes, comprimento de 34,64 m, largura 1,83

m e altura de 6,92 m.

Figura 5.1.2: Arranjo do forno de craqueamento térmico.
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A Figura 5.1.2 apresenta o arranjo do forno de craqueamento térmico de 1,2-
dicloroetano, onde usou-se, em seu centro, 10 queimadores alinhados em 4 fileiras em
cada lado do forno. Internamente representou-se o reator tubular, onde sua entrada de
produto se da pelo topo e sua saida na base do equipamento, fazendo curvas.

No desenvolvimento da geometria do forno de craqueamento térmico nao se
considerou o detalhamento exato dos queimadores, pois a complexidade da geometria

em muito aumentaria o esfor¢co computacional inviabilizando a simulagdo devido a

limitagdes de hardware.

Figura 5.1.3: Geometria dos queimadores.
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A Figura 5.1.3 mostra a geometria dos queimadores, onde foram adotados
queimadores como sendo duas tubulagdes inseridas internamente com uma chapa na

frente da tubulacéo.

5.2. Geragédo de malha

A malha foi gerada no pacote comercial da ANSYS®, ICEM CFD versdo 13.0,
que € um pacote com vasta opcdo de criacdo e gerenciamento de geometrias
estruturadas e ndo-estruturadas a partir de comandos de génese de pontos, linhas e

superficies.

A malha foi definida como nédo-estruturada com o formato tetraédrico por ter uma
melhor adequacdo nas superficies ndo uniformes e também por ndo demandar um
esforgo computacional grande. (CENGEL E CIMBALA, 2012)

Portanto, com a geometria definida, deu-se inicio a geracdo de malha, através do
comando de criacdo de malha ndo estruturada tetraédrica que se baseia no tamanho e
distribuicdo dos elementos pela geometria em cada parte (forno, queimadores, reator). O
tamanho dos elementos na regido dos queimadores e reator foram reduzidos em relacéo
ao forno em decorréncia de uma necessidade maior de detalhamento nessas areas onde
que sdo aplicados as condi¢bes de contorno e iniciais. As condicGes inseridas no
software de geracdo de malha foram as seguintes: fator de escala global utilizado foi 2.0
com tamanho global de sementes de elementos de 150. Os parametros de taxa de

crescimento de malha e niimero de camadas foram deixados em default.

Figura 5.2.1: Arranjo da malha gerada no forno de craqueamento.
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A Figura 5.2.1 apresenta a malha gerada do ndo-estruturada com o formato
tetraédrico na geometria do forno de craqueamento térmico de 1,2-dicloroetano e
observa-se um maior refinamento da malha nos queimadores por apresentar menores

dimensGes do que o restante do equipamento.

5.3. Modelagem Matematica

De forma a representar o sistema em estudo, foi proposta uma modelagem
matematica que esta presente no trabalho Hu et al. (2015) onde foram consideradas as
equacbes de conservacdes (massa, momentum e energia), além do escoamento
turbulento (modelo k-¢), fendmeno de combustdo (Eddy-Dissipation) e transferéncia de
calor por radiacdo (modelo P1 e DTM) tal mostradas na Secdo 3.8 e aplicadas

consideracBes necessarias ao problema em estudo.

Portando, para o sistema em estudo foram aplicadas consideracbes e

simplificacBes que contribuiram para a modelagem utilizada.
Consideracdes propostas:

1) Regime estacionario;

2) Fluidos sdo newtonianos e incompressiveis;
3) Paredes do forno adiabaticas;

4) Gas combustivel apenas o0 gas metano;

5) Comburente sendo o ar;

6) Mistura homogénea utilizando o modelo Euleriana-Euleriana.

Os modelos definidos para a simulagdo foram o de turbuléncia modelo k-g, de
Jones e Laucher (Equacdes 3.8.7 e 3.8.8) e 0 modelo de combustdo adotado foi o Eddy-

Disspation (Equacéo 3.8.12).

Na equacdo de transferéncia de calor foi utilizado 4 modelos de soluges
diferentes para avaliagdo de seus resultados, que s&o: P-1 (Equacdo 3.8.12), Rosseland
(Equacdo 3.8.18), Transferéncia Discreta (Equacdo 3.8.20) e Monte Claro (Segédo
3.8.4.4).

O pacote comercial utilizado para resolucdes das equagdes foi ANSYS CFX®,
versdo 13.0. Onde encontra-se os modelos de escoamento, combustéo e radiacdo em seu

pacote. As simulagdes foram desenvolvidas em um computador Intel Core 17, 43geracéo,
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de 3,60 GHz com 8 Gb de memdria RAM e 1 Tb de capacidade fisica de

armazenamento.
5.4. Condig0es iniciais e de contorno
5.4.1. Propriedades dos fluidos

O combustivel usado foi 0 metano puro e comburente o ar atmosférico, tendo se
adotado 23,2% em massa do gas oxigénio na mistura do ar, conforme a Tabela 5.4.1. Os
dados de densidade de entrada das substancias obtidas do banco de dados da ANSYS®.

Tabela 5.4.1: Densidade e fragdo maéssica de entrada dos fluidos de combustéo.

Metano (CH4) | Oxigénio (O2)
Fracdo Massica 1,0 0,232
Densidade (kg/m?3) 0,656 1,185
Fonte: ANSYS, 2016.

A Tabela 5.4.1 apresenta as propriedades necessarias para iniciar a solugdo da
estequiometria da reacdo de combustdo (fracdo massica) e as equacdes de conservacoes
(densidade).

5.4.2. Condicdes de processo e operacionais

As condicBes de operacdo foram obtidas através das condi¢bes de projetos e
operacdo do equipamento em estudo, como mostram as tabelas 5.4.2 e 5.4.3. A fonte
ndo pode ser revelada devido ao sigilo industrial. Os valores de velocidade nos
queimadores variam de acordo com a posi¢éo destes da fileira onde se encontram dentro
do equipamento. De acordo com dados de projeto, trabalha-se 15% de excesso de ar nos

gueimadores.

Tabela 5.4.2: Condicdes iniciais de velocidade.

Fileira | Velocidade do metano (m/s) | Velocidade do ar (m/s)
18 50,00 57,50
22 37,50 43,13
3 25,00 28,75

Fonte: Folha de dados do fabricante do equipamento.

A Tabela 5.4.2 apresenta as velocidades dos reagentes da combustdo, esses
valores foram calculados de acordo com a vazéo de projeto, sigilo industrial, com

relacdo a poténcia de cada fileira.
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Figura 5.4.1: Porcentagem das poténcias de cada fileira de queimadores.
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A Figura 5.4.1 representa a porcentagem de poténcia para cada fileira de
qgueimadores, sendo a 12 fileira o da base, a 22 fileira central e a 3? fileira comporta duas

fileiras do topo, conforme os dados do fabricante.

Tabela 5.4.3: Condicdes iniciais do sistema.

Condicao Valor
Pressdo de saida (atm) 0,009
Temperatura do metano (K) | 300
Temperatura do ar (K) 300

Fonte: Folha de dados do fabricante do equipamento.

A Tabela 5.4.3 mostra as condi¢bes operacionais do forno: as temperaturas de
entrada dos reagentes da combustao e a presséo interna do forno.

5.4.3. Natureza da simulagdo

As simulagBes foram conduzidas no estado estaciondrio como uma forma de
reduzir o esforgco computacional existente na complexidade do conjunto de resolucdes

dos modelos do sistema em estudo.

Tabela 5.4.4: Caracteristicas da simulacéo.

Componentes da Modelagem | Atribuigdes
Esquema de Adveccgéo High Resolution
Critério de Convergéncia 1x10*
NUmero de iterages 1000
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Tabela 5.4.4 mostra as caracteristicas da simulacdo que foram adotadas para
solucionar as interpolagdes, o esquema High Resolution, onde tem alta precisdo nas
solugdes. O erro adotado para convergéncia foi um erro consideravel de 1x10* para ndo

sobrecarregar a simulacdo e o nimero de iterac6es foi até 1000.
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6. RESULTADOS
6.1. Influéncia da malha 6tima

Na utilizacdo de pacotes computacionais que tem como solugbes visuais e
numéricas em suas representacdes e discussdes de resultados analiticos, um dos fatores
que deve ser considerado € a confiabilidade da resposta obtida. Na fluidodindmica
computacional onde o dominio é representado por uma malha, existem diversas
conformacGes e com elementos de malha diversificados e a distribuicdo desses

elementos através da geometria € um fator determinante para os resultados.

A solucdo numérica se da atraves do MVF (método dos volumes finitos),
conforme explicado na Secdo 3.7, onde os valores de fronteira dos elementos de
controle aplicados ao calculo do sistema de equacdes diferenciais regem os fenémenos.
Entdo, € esperado que quanto maior o numero de elementos, mais precisos serdo 0s
resultados visuais e numeéricos, levando, entdo, um maior tempo de processamento

virtual.

Estudos envolvendo CFD em equipamentos existem o detalhamento de setores
que sao bastante menores do que a estrutura do equipamento, elevando assim o nimero
de elementos gerados em seu dominio geométrico, consequentemente, elevando o
esforco computacional inicial. Soma-se a isso o fato, do fenémeno de combustédo
relacionar reacdo quimica e transferéncia de calor com diferentes velocidades de
processamento, aumentado a complexidade do sistema de equacdes. Ou seja, mesmo
aliado a processadores modernos, o tempo de simulacdo de grandes elementos sobre
conjuntos de fendmenos limita a fluidodindmica computacional e pode tornar o estudo

improdutivo.

Para avaliacdo de dominios com relacdo aos seus numeros de elementos, foram
feitos testes preliminares que através de simulagdes, utilizando os fluidos da Tabela
5.4.1 na geometria descrita na Secdo 5.1, foi variado o nimero total de elementos que
existem na malha, buscando ter uma variacao aleatéria do numero total de elementos, a
fim de selecionar uma malha mais adequada para o estudo, visando o esforgo
computacional e qualidade do resultado. Os nimeros totais de elementos gerados foram
de 1,5 milhdes, 5,4 milhdes e 8,9 milhGes. Para essa avaliagdo foram utilizados os
mesmos modelos de escoamento turbulento (modelo k-¢), que foi adotado por nao

considerar escoamento perto das paredes e pela maioria dos estudos utilizarem esse
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modelo (HU et al., 2016; FANG, QIU E ZHOU, 2017; LI et al., 2015; HU et al., 2015).
Foi utilizado também o modelo de combustdo (modelo Eddy-Dissipition) na qual a
velocidade da reagdo quimica da combustdo é rapida e na transferéncia de calor por
radiacdo (modelo P-1). Esse modelo simplifica a transferéncia de calor em suas
aberturas e da o foco maior nos corpos solidos, e também utiliza as condicdes iniciais
referentes as Tabelas 5.4.2,5.4.3 e 5.4.4.

Para uma analise dos dados, foram comparados trés diferentes planos, justamente
os planos da simetria do equipamento em estudo. O primeiro plano € o YZ, sendo x
igual a 0,915 m que representa a metade do equipamento (Figura 6.1.1). O segundo
plano é o ZX, com y igual a 15,24 m onde representa a metade de uma coluna de
queimadores (Figura 6.1.2). O terceiro plano é o XY, com z igual a 4,295 m (Figura
6.1.3). Para todos os planos foram tirados uma média de temperatura e comparadas
entre si, também foi realizado um estudo estatistico através do erro relativo, onde tomou
como valor real os valores das médias de temperaturas da malha com maior nimero de
elementos, 8,9 milhdes de elementos. Os resultados para avaliacdo do nimero total de
elementos estdo dispostos na Tabela 6.1.1 e Grafico 6.1.1.

Figura 6.1.1: Plano YZ no comprimento 0,915 m.
ANSYS
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Figura 6.1.2: Plano ZX no comprimento 15,24 m.

ANSYS

Figura 6.1.3: Plano XY no comprimento 4,295 m.

ANSYS

4,295 m
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A Tabela 6.1.1 e 0 Grafico 6.1.1 mostram as temperaturas medias e o erro relativo

em cada plano para cada nimero de elementos. Atraveés do Gréfico 6.1.1 é possivel

observar que exceto para a malha 1,5 milhdes de elementos, os resultados das

temperaturas médias e o erro relativo, mostrado na Tabela 6.1.1, para as demais malhas

sdo equivalentes. Isso sinaliza para a eliminacdo da malha de 1,5 milhGes de elementos.

Entretanto, como se pode observar no Gréafico 6.1.2 o tempo computacional,

relacionado ao esforgo computacional, aumenta exponencialmente a medida que o

numero total de elementos aumenta, como ja era de se esperar. Isso sinaliza uma

vantagem para a malha de 5,4 milhdes de elementos. Para embasar melhor a escolha,

faz-se necessario se investigar os perfis de temperatura gerados dentro do forno para as

diversas malhas.

Tabela 6.1.1: Namero total de elementos, temperaturas médias, erro relativo, erro
relativo médio e o tempo de processamento.

Numero Total de Erro Erro
Elementos Plano | Temperatura Relativo Relativo Tempo
(milhdes) Média (K) (%) Médio (%) (h)
YZ 816,28 12,9
15 ZX 1598,29 15,8 13,3 20,17
XY 834,89 11,2
YZ 698,71 3,3
5,4 ZX 1460,42 5,8 3,6 56,63
XY 763,66 1,7
YZ 722,77 -
8,9 ZX 1380,36 - - 311,78
XY 750,98 -
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Gréfico 6.1.1: Numero total de elementos com suas temperaturas médias em cada

plano.
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Graéfico 6.1.2: Numero total de elementos com tempo de processamento.
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A seguir sdo apresentadas as Figuras 6.1.4 a 6.1.5 que representam as variacOes de
temperatura na camera de radiacdo do forno de craqueamento nos planos gerados nas
Figuras 6.1.1, 6.1.2 e 6.1.3. Os resultados dos perfis de temperatura do equipamento
apresentam um aumento na qualidade visual dos fendmenos, combustdo e radiagéo, e
uniformidade da variavel em estudo, temperatura, isso com o aumento dos nimeros de
elementos, demostra a confirmacdo da eliminacdo da malha de 1,5 milhdes de
elementos. As demais malhas apresentaram leves diferencas entre si, dando vantagem
na qualidade visual para as malhas de maior nimero de elementos 8,9 milhGes e 5,4
milhdes de elementos.
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e Malha de 1,5 milhdes de elementos:

Figura 6.1.4: Variacdo de temperatura no forno em uma vista superior do forno no
plano XY para a malha de 1,5 milhdes de elementos.
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A Figura 6.1.4 mostra que nos queimadores, encontrado na parede do forno, ha

uma maior temperatura, justamente onde ocorre a combustdo, porém essa temperatura

estende para préximo do reator, ndo havendo uma uniformidade na temperatura.

Figura 6.1.5: Variacdo de temperatura no forno em uma vista lateral do forno no plano
YZ para a malha de 1,5 milhdes de elementos.

Temperature AN SYS

Plano YZ
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A Figura 6.1.5 mostra que em seu centro, justamente onde encontram-se 0s
queimadores, h4 uma maior temperatura, porém, essa temperatura variaria muito antes
de seguir para suas extremidades do forno, ndo havendo uma uniformidade na

temperatura.

Figura 6.1.6: Variagdo de temperatura no forno em uma vista do forno no plano ZX
para a malha de 1,5 milhdes de elementos.
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A Figura 6.1.6 apresenta uma fileira de queimadores em seu centro. Na base do
forno ha uma maior temperatura, porém no topo do forno had menores gradientes de

temperaturas, novamente ocorrendo ndo uniformidade na temperatura.
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e Malha de 5,4 milhdes de elementos:

Figura 6.1.7: Variacdo de temperatura no forno em uma vista superior do forno no
plano XY para a malha de 5,4 milhdes de elementos.

Temperature
PEangeXY ANSYS
2171.65
2054.53
1937.41
1820.29
1703.17
1586.05
1468.93
1351.81
I 123469
1117.56
1000.44
883.32
766.20

649.08
531.96
414.84

297.72
[K]

m%_; - ..,_E _

A Figura 6.1.7 mostra que nos queimadores, encontrado na parede do forno, ha
uma uniformidade da temperatura ao logo dos queimadores até o reator, ndo ocorrendo
grandes variagdes de temperatura.

Figura 6.1.8: Variagédo de temperatura no forno em uma vista lateral do forno no plano
YZ para a malha de 5,4 milhdes de elementos.
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Na Figura 6.1.8 mostra que em seu centro, justamente onde encontram-se 0s
queimadores, h4 uma maior temperatura, porém, essa temperatura variaria suavemente

antes de seguir para suas extremidades do forno.

Figura 6.1.9: Variacdo de temperatura no forno em uma vista do forno no plano ZX
para a malha de 5,4 milhdes de elementos.

Temperature
Plano ZX

l 2139.93
2024.85
1909.77
1794.69
1679.61
1564.54
1449.46
1334.38
1219.30
1104.23
989.15
874.07
758.99

643.91
528.84
413.76

298.68
[K]

ANSYS

13;

e e __SELNE
—

e

L

—_—— —— r—-
e
- N

r

A Figura 6.1.9 apresenta uma fileira de queimadores em seu centro. Na base e no

topo do forno ha uniformidade da temperatura em todo o plano.
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e Malha de 8,9 milhdes de elementos:

Figura 6.1.10: Variagéo de temperatura no forno em uma vista superior do forno no
plano XY para a malha de 8,9 milhdes de elementos.
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A Figura 6.1.10 mostra que nos queimadores, encontrado na parede do forno, ha
uma suave uniformidade da temperatura ao logo dos queimadores até o reator, ndo

ocorrendo grandes variagOes de temperatura, semelhante da Figura 6.1.7.

Figura 6.1.11: Variacdo de temperatura no forno em uma vista lateral do forno no plano
YZ para a malha de 8,9 milhdes de elementos.
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A Figura 6.1.11 mostra que em seu centro, justamente onde encontram-se 0s
queimadores, h4 uma maior temperatura, porém, essa temperatura variaria suavemente

antes de seguir para suas extremidades do forno, semelhante a Figura 6.1.8.

Figura 6.1.12: Variacdo de temperatura no forno em uma vista do forno no plano ZX
para a malha de 8,9 milhGes de elementos.
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A Figura 6.1.12 apresenta uma fileira de queimadores em seu centro. Na base e no
topo do forno ha uniformidade da temperatura em todo o plano, semelhante a Figura
6.1.9.

Diante dos resultados das varidveis que influenciam a malha, erro relativo de
temperatura, tempo computacional e qualidade visual, foi perceptivel a eliminacdo da
menor malha, 1,5 milhdes de elementos, por ndo ter um erro relativo médio grande e
ndo ter qualidade visual dos seus resultados. A malha mais refinada, 8,9 milhGes de
elementos, também foi elimina pela sua inviabilidade computacional, porque precisou
de um esfor¢co computacional muito grande para obter a solucdo. Portanto, seguindo a
literatura, segundo Garcez (2017) que demostra que refinamento da malha melhora a
qualidade dos resultados, a qualidade visual e erros pequenos com relacéo as variaveis,
confirmou-se a viabilidade da escolha da malha intermediaria de 5,4 milhdes de

elementos.
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6.2. Influéncia dos modelos de radiacao

Apbs a escolha da malha de 5,4 milhdes de elementos, foi possivel estudar o
equipamento e observar os fendmenos envolvidos. A escolha do modelo de radiacdo é
crucial para se obter uma boa descrigdo dos fornos, desse modo, resolveu-se estudar
quatro modelos de radiacdo que sdo P-1, Rosseland, DTM e Monte Carlo.
Posteriormente, comparou-se 0s dados obtidos com dados industriais. Esses foram
coletados na unidade industrial, onde ndo sera possivel mostrar, por questdes de sigilo

industrial.

Os dados industriais sdo obtidos atraves de termopares que permitem medir a
temperatura da tubulacéo do lado externo. Os termopares ficam localizados nos tubos 2,
6 e 13 (contado de baixo para cima), um instrumento em cada tubo, antes do inicio da

curva como mostra a Figura 6.2.1.

Figura 6.2.1: Localizacdo dos instrumentos de medicao de temperatura da superficie

externa da tubulacdo do reator.
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) ° P P e Py o }. Instrumento 1

A Figura 6.2.1 representa 0s instrumentos de medicdo de temperatura na
superficie do reator, onde o instrumento 1 fica localizado na base do forno, instrumento
2 fica em uma regido central do forno e o instrumento 3 fica localizado no topo do

equipamento.

Para comparacdo entre os resultados obtidos com os modelos e os dados de
campo, fez-se de um ponto da superficie externa dos tubos 2, 6 e 13, conforme

mostrado na Figura 6.2.2.
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Figura 6.2.2: Localizacdo dos pontos para calculo da média de temperatura.
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O Gréfico 6.2.1 mostra 0 modulo do erro relativo entre os resultados de
temperatura obtidos com os diferentes modelos de radiacdo e os dados de campo, ndo
divulgados para atender a politica de sigilo industrial. Observa-se que 0s menores
desvios relativos foram obtidos com os modelos P-1 e DTM, que deram resultados
equivalentes e, portanto, para o sistema em questdo podem ser indicados como sendo 0s
mais adequados. Quanto a magnitude dos desvios relativos obtidos com esses modelos,
que variaram entre 18% e 34%, pode-se atribuir a diversos fatores, tais com: modelo de
combustdo, refinamento da malha, combustivel utilizado e detalhamento dos
queimadores, 0os modelos de Monte Carlo e de Rosseland apresentaram os modulos dos

desvios relativos muito além do considerado aceitavel para o sistema em estudo.
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Graéfico 6.2.1: Mddulos dos erros relativos dos modelos de radiacdo com os dados

industriais.
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As Figuras de 6.2.3 a 6.2.6 mostram os perfis de temperatura da parede externa
do reator tubular obtidos para os quatro modelos de radiacdo, visando se investigar 0s
motivos dos elevados erros relativos obtidos para os modelos de Rosseland e de Monte
Carlo, quando comparados aos do P1 e DTM. Observa-se que, em geral, os modelos
analisados fornecem um perfil de temperatura com variacdo uniforme do centro do feixe
tubular para as extremidades e de baixo para cima. Entretanto, quando comparado aos
perfis obtidos com P1 e DTM, o modelo de Rosseland calcula um decréscimo de
temperatura muito mais acentuado em direcdo as extremidades da direita, justamente
onde estdo os instrumentos medidores de temperatura. Com relacéo ao perfil obtido com
0 modelo de Monte Carlo, observa-se que é completamente diferente dos outros trés,
sendo bastante mais frio desde o centro do feixe tubular. Desse modo, conclui-se que 0s
perfis obtidos com os modelos de P1 e DTM séo mais proximos dos perfis existentes no
equipamento industrial, podendo-se descartar definitivamente o uso dos modelos de

Rosseland e de Monte Carlo para esse sistema.
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Figura 6.2.3: Distribuicdo de temperatura ao logo do reator tubular atraves do modelo
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Na Figura 6.2.3 é possivel se observar a uniformidade em sua variacdo de
temperatura, onde o centro do reator encontra-se com maiores temperaturas, justamente
onde encontram-se os queimadores do forno e a medida que aproxima-se de suas
extremidades e afasta-se da grande concentracdo de queimadores, a temperatura

diminui, em uma diminuicdo gradativa.
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Figura 6.2.4: Distribuicdo de temperatura ao logo do reator tubular através do modelo
Rosseland.
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Na Figura 6.2.4 é possivel se observar a uniformidade em sua variacdo de
temperatura, onde o centro do reator encontra-se com maiores temperaturas, justamente
onde encontram-se 0s queimadores do forno e a medida que aproxima-se de suas
extremidades e afasta-se da grande concentracdo de queimadores, a temperatura
diminui, poréem ndo h& uma diminuicdo gradativa, nas curvas do reator existem uma

grande oscilacdo de temperatura, ndo sendo uniforme.
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Figura 6.2.5: Distribuicdo de temperatura ao logo do reator tubular através do modelo
DTM.
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De?rnh}lpera ure K AN SYS

Na Figura 6.2.5 é possivel se observar a uniformidade em sua variacdo de
temperatura, onde o centro do reator encontra-se com maiores temperaturas, justamente
onde encontram-se os queimadores do forno e a medida que aproxima-se de suas
extremidades e afasta-se da grande concentragdo de queimadores, a temperatura

diminui, em uma diminuicdo gradativa.
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Figura 6.2.6: Distribui¢do de temperatura ao logo do reator tubular através do modelo

Monte Carlo.
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Na Figura 6.2.6 € possivel se observar a deficiéncia da uniformidade da
temperatura no centro do reator, onde no centro da base encontra-se uma temperatura

maior do que no centro do topo e isso se estende para as extremidades do reator.

6.3. Andlise qualitativa

Apbs a validacdo do estudo com os dados industriais, foi possivel analisar
qualitativamente outros fendmenos que permitem a visualizacdo de algumas variaveis
importantes do equipamento, dentre elas: velocidades dos fluidos, temperatura,

producéo de COa.
6.3.1. Linhas de corrente de velocidade

As linhas de corrente de velocidade sdo importantes para entender o
comportamento do escoamento do fluido no interior do equipamento identificando
possiveis pontos de estagnacdo ou de erosdo. As Figuras 6.3.1 a 6.3.4, mostram as
linhas de corrente para modelos de radiacdo: P1, Rosseland, DTM e Monte Carlo
estudado. Observa-se 0 escoamento turbulento tendo em vista que adotou-se 0 modelo
k-e. A maior turbuléncia ocorreu nos queimadores inferiores, 1* e 2* fileiras que €

determinado pelo fabricante do equipamento, facilitando a dissipagdo de calor dentro do
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equipamento. Com excecdo do modelo Monte Carlo que ndo estimulou velocidades
adequadas para garantir um escoamento turbulento no sistema, mostrado na Figura
6.3.4, os demais modelos, P1, Rosseland e DTM tém 0s mesmos comportamentos nos

escoamentos turbulentos, conforme a Figuras 6.3.1, 6.3.2 € 6.3.3.

Figura 6.3.1: Linhas de corrente de velocidade para o modelo P-1.

Velocity
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A Figura 6.3.1 mostra o escoamento que ocorre internamente, ocorrendo a maior

turbuléncia nos queimadores inferiores, 12 e 22 fileira, por terem maiores velocidades,
com isso, facilitando a dissipagdo de temperatura dentro do equipamento. Nas regides
das extremidades a turbuléncia se torna menor, por ndo haver necessidade de ter

temperatura.
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Figura 6.3.2: Linhas de corrente de velocidade para o0 modelo Rosseland.
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A Figura 6.3.2 apresenta 0 maior escoamento turbulento nos queimadores
inferiores, 1% e 2% fileira, por terem maiores velocidades, com isso, ajudando a
dissipacdo de temperatura dentro do equipamento, principalmente no seu centro. Nas
regides das extremidades a turbuléncia se torna menor, por ndo haver necessidade de ter

temperatura.
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Figura 6.3.3: Linhas de corrente de velocidade para 0 modelo DTM.
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A Figura 6.3.3 mostra 0 escoamento que ocorre internamente no equipamento,
onde ocorre a maior turbuléncia nos queimadores inferiores, 12 e 22 fileira, por terem
maiores velocidades, com isso, facilitando a dissipagdo de temperatura dentro do
equipamento. Nas regides das extremidades a turbuléncia se torna menor, por nao haver

necessidade de ter temperatura.

57



Figura 6.3.4: Linhas de corrente de velocidade para o0 modelo Monte Carlo.
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A Figura 6.3.5 apresenta 0 escoamento turbulento com pouca intensidade nos
queimadores, com isso, ndo facilita a dissipacdo de temperatura e prejudica o

aquecimento dentro do equipamento.
6.3.2. Vetores de velocidade

Os vetores de velocidade sdo importantes assim como a linha de correntes de
velocidades, para entender e localizar a intensidade da velocidade, podendo
compreender o tipo de escoamento dentro do sistema. As Figuras de 6.3.5 a 6.3.8
mostram os vetores velocidade para modelos de radiacdo: P1, Rosseland, DTM e Monte
Carlo. Esses vetores estdo associados as poténcias dos queimadores, conforme a Figura
5.4.1. Assim, observa-se que 0s queimadores da base sdo mais potentes que 0s
queimadores superiores. As poténcias elevadas favorecem ao aumento das velocidades
dos reagentes e produtos da combustéo, fazendo com que a intensidade do escoamento
turbulento aumente, conforme se observou nas Figuras 6.3.1, 6.3.2 e 6.3.3.
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Figura 6.3.5: Vetores de velocidade para o modelo P-1.
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Figura 6.3.6: Vetores de velocidade para o modelo Rosseland.
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Figura 6.3.7: Vetores de velocidade para 0 modelo DTM.
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As Figuras 6.3.5, 6.3.6 e 6.3.7 apresentaram as mesmas semelhancas, as

diferengas de poténcia de cada fileira de queimadores, onde os queimadores da base séo
0Ss mais potentes do que os queimadores superiores, com as tonalidades vermelhas. As
poténcias elevadas favorecem ao aumento das velocidades dos reagentes e produtos da

combustdo, fazendo com que a intensidade do escoamento turbulento aumente.

Figura 6.3.8: Vetores de velocidade para 0 modelo Monte Carlo.
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A Figura 6.3.8 mostrou que nos queimadores ha saida dos produtos da combustéo,
porém com uma velocidade muito baixa do que o determinado e apresentou as
diferengas de poténcia de cada fileira de queimadores, onde os queimadores da base séo
0S mais potentes do que os queimadores superiores, mas nao conseguiu representar o

escoamento turbulento.
6.3.3. Temperatura

A temperatura é umas das variaveis mais importantes para o controle do processo,
portanto, é fundamental visualizar essa variavel dentro do equipamento, com vistas a se
identificar qual o ponto O6timo de localizacdo dos instrumentos medidores de
temperatura. Observa-se nas Figuras 6.3.9 a 6.3.11 que o ponto de localizagdo dos
instrumentos de temperatura no equipamento industrial é nas zonas frias das alcas do
reator tubular. Isso significa que eles ndo medem a real temperatura na maior parte do
equipamento. A indicacdo de localizacdo Otima seria na segunda coluna de
queimadores, independente do lado, porque a partir da segunda coluna para o centro do
forno, a temperatura vai ficando mais uniforme, isso vai depender da resisténcia do

material do instrumento.

Figura 6.3.9: Temperatura para 0 modelo P1.

|T3e1mperature i A N SYS
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A Figura 6.3.9 mostra que as paredes do forno, onde estdo localizados os
queimadores, tiveram temperatura elevadas na formacdo da chama, porém a medida que
se localiza o centro do forno a temperatura diminui pouco e se mantem uniforme. Na
extremidade do reator essa temperatura diminui e se propaga de uma forma pouco

uniforme e tendo um alcance maior nas tubulacdes centrais do reator.

Figura 6.3.10: Temperatura para o modelo Rosseland.
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A Figura 6.3.10 apresenta que as paredes do forno, onde estdo localizados os
queimadores, tiveram temperatura elevadas na formacgdo da chama, mas ndo téo alta.
Porém a medida que se localiza o centro do forno a temperatura diminui e ndo
conseguindo manter a uniformidade. Na extremidade do reator essa temperatura diminui

e se propaga de uma forma ndo uniforme.
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Figura 6.3.11: Temperatura para 0 modelo DTM.

T t
D?_Tnpera ure ANSYS

A Figura 6.3.11 mostra que as paredes do forno, onde estdo localizados os
queimadores, tiveram temperatura elevadas na formacao da chama, porém a medida que
se localiza o centro do forno a temperatura diminui pouco e se mantem uniforme. Na
extremidade do reator essa temperatura diminui e se propaga de uma forma ndo

uniforme e tendo um alcance maior nas tubulagdes centrais do reator.
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Figura 6.3.12: Temperatura para 0 modelo Monte Carlo.

Temperature
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A Figura 6.3.12 apresenta que as paredes do forno, onde estéo localizados os
queimadores, tiveram temperatura um pouco elevada mostrando a formacéo da chama,
porém ndo consegue ter o mesmo gradiente de temperatura para chegar na regiao central

do forno.
6.3.4. Intensidade de radiacéo

A intensidade de radiacdo é uns dos indicativos para a variavel de temperatura
onde a forma de transferéncia de calor € por radiacdo. Essa variavel é um indicador para
a propagacao do calor, visando isso, é importante compreender onde o calor tera mais
intensidade. Dos modelos de radiacdo estudados, apenas 0 modelo de Rosseland ndo
fornece a varidvel da intensidade de radiacdo. Nas Figuras 6.3.13e 6.3.14 também sdo
fundamentais para definir os pontos 6timos para o0s instrumentos de medicdo,
observando que na base central do equipamento é onde encontram-se as maiores
intensidades de radiagdo, com excecdo do modelo Monte Carlo, por ndo desenvolver o

escoamento adequado para o sistema.
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Figura 6.3.13: Intensidade de radiacédo para 0 modelo P1.
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A Figura 6.3.13 mostra que no centro da parte inferior do forno de craqueamento
é onde ocorrem 0s maiores valores de intensidade de radiacdo, consequentemente, €
onde ha as temperaturas mais elevadas do equipamento. Existe uma maior uniformidade
na parte central do equipamento e a medida que aproxima-se da extremidade com a

forma de um arco a intensidade de radia¢éo diminui.
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Figura 6.3.14: Intensidade de radiacdo para 0 modelo DTM.
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A Figura 6.3.14 apresentou uma intensidade de radiacdo um pouco menor do que
na base do centro, onde encontram-se 0s maiores valores e propagam-se para suas

extremidades de uma forma uniforme, porém com valores menores.
6.3.5. Fracdo massica de CO-

O CO3 é uns dos produtos da reacdo de combustdo gerada da queima do metano
com o ar atmosférico. Conhecer a composicdo desse gas nos gases de combustdo é
importante para a realizacdo do balanco material que permite o calculo da vazéo total de
gases que serdo escoados para a secdo de convecgdo, disponibilizando calor para
aquecer diversos economizadores que sdo alocadas nessa secdo com vistas a otimizacao

energética da planta.

As Figuras 6.3.15 a 6.3.18 mostram fragdo méssica média de CO, em torno de
0,07 e méxima de 0,14 para os modelos P-1 (Figura 6.3.15), Rosseland (Figura 6.3.16) e
DTM (Figura 6.3.17). Como os trés modelos, 0 mesmo modelo para a combustdo,
Eddy-Dissipation (Segdo 3.7.3.1), era de se esperar 0S mesmos resultados. Porém, o
usou do modelo de Monte Carlo (Figura 6.3.18) ndo calculou uma combustdo aceitavel
e, consequentemente, uma pequena formacdo do gas carbonico. Isto aconteceu pela

velocidade do escoamento na entrada do forno, ocorrendo pelo modelo ser estatistico.
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Figura 6.3.15: Fracdo massica de CO; para 0 modelo P1.
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Figura 6.3.16: Fracdo massica de CO> para 0 modelo Rosseland.
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Figura 6.3.17: Fracdo massica de CO> para 0 modelo DTM.
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As Figuras 6.3.15, 6.3.16 e 6.3.17 mostram pouca formagdo de CO3, ndo passando
de 0,14 de sua fragdo, no instante que ocorre a reacdo de combustdo, mas com

predominancia de um valor aproximando de 0,07 ao longo do centro do forno.

Figura 6.3.18: Fracdo massica de CO> para o modelo Monte Carlo.
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A Figura 6.3.18 apresentou quantidades pequenas na formacéo de gas carbonico, e

a medida que entrava no forno, a concentragdo do gas carbdnico diminuia.

6.4. Consideraces Finais

O trabalho apresentou trés etapas para obter os resultados para os fendbmenos que

existem no forno de craqueamento térmico 1,2-dicloroetano.

Primeiro, a escolha da malha para estudo com CFD, porque foi nela onde os
calculos envolvendo CFD foi solucionado. No trabalho foi escolhido uma malha
intermediaria, onde conseguiu-se resultados préximos em menos tempo do que uma

malha muito maior.

A segunda etapa, foi para validar os dados industriais com os 4 modelos de
radiacdo em estudo (P1, Rosseland, DTM e Monte Carlo), onde foi possivel obter dois
modelos de radiagdo (P1 e DTM) que se destacaram com 0s menores erros relativos do
que os outros modelos (Rosseland e Monte Carlo)

O ultimo ponto foi entender os fendmenos, fazendo uma andlise das variaveis
que influenciam a temperatura no reator tubular e entdo, observou-se 0s motivos dos

modelos ndo conseguirem uma temperatura tdo préxima dos dados de campo.
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7. CONCLUSOES

A simulacéo da sessdo de radiacdo do forno de craqueamento de 1,2-dicloroetano
através do uso da metodologia CFD (Computational Fluid Dynamics) demonstra grande
potencial para uso em otimizacdo de processo e indicagdo de ponto 6timo de alocagdo

de medidores de temperatura.

A andlise dos resultados sugere que a localizacdo dos medidores de temperatura
nas curvas externas das serpentinas do reator, com esta em campo, nédo € o ideal, tendo
em vista que os instrumentos deveriam ficar mais préximos da segunda coluna dos

queimadores.

As temperaturas calculadas apresentaram desvio relativo méximo de 32% em
relacdo as medidas de campo do forno industrial. Esse desvio é perfeitamente aceitavel
tendo em vista que houve simplificacGes na geometria dos queimadores e 0 combustivel

foi considerada uma substancia pura.

A malha de 5,4 milhdes de elementos mostrou-se a mais adequada para o
equipamento analisado, enquanto os modelos de transferéncia de calor por radiagéo que
geraram resultados mais préximos dos dados industriais, isto €, com menores erros
relativos entre 17% a 32% foram os modelos P1le DTM. Os modelos de Rosseland e
Monte Carlo mostraram-se inadequados para o estudo, apresentando erros relativos

muitos altos com relacdo aos dados industriais, entre 43% a 83%.

Por fim, a investigacdo quantitativa e a analise grafica qualitativa de variaveis de
processo, tais como temperatura, intensidade de radiacdo, velocidade dos gases da
reacdo de combustéo e concentragdo de CO», demostra um uso potencial para os setores
de engenharia e de operacdo, por representar os fendmenos envolvidos e predizer
valores de variaveis importantes para o forno de craqueamento térmico de 1,2-

dicloroetano.
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8. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Para a continuidade do trabalho sobre simulacdo de fornos de craqueamento de
1,2-dicloroetano utilizando a fluidodindmica computacional, sdo propostas as seguintes

analises com o intuito de dar continuidade & pesquisa atual:

* Realizar simulacbes em 3D utilizando a simetria, e em 2D, com a
finalidade de reduzir o esforgo computacional.

» Utilizacdo de outros modelos de escoamentos turbulentos, a fim de estudar
a sua adequacao ao sistema estudado.

» Utilizacdo de outros modelos de combustdo, com a mesma finalidade de se
entender a influéncia desses modelos no comportamento da simulag&o.

e Ter um detalhamento maior na geometria dos queimadores do forno de
cragueamento.

* Incluir a reagdo quimica do EDC para MVC que ocorre no reator tubular,

para expandir a abrangéncia do estudo.
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