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Resumo da Dissertagdo apresentada a COPPE/UFRJ como parte dos requisitos

necessarios para a obtengao do grau de Mestre em Ciéncias (M.Sc.)

SIMULACAO DA FORMACAO DE COQUE NO COLETOR DE LIQUIDO DE
GASOLEO RESIDUAL ATRAVES DA FLUIDODINAMICA
COMPUTACIONAL

Alessandra Bastos dos Santos

Setembro/2009

Orientador: Paulo Laranjeira da Cunha Lage

Programa: Engenharia Quimica

O objetivo do presente trabalho foi analisar a formagao de coque no coletor de
gasoleo residual de uma fracionadora a vacuo da unidade de destilacao utilizando a
fluidodindmica computacional (CFD), usando o software comercial ANSYS CFX 11
SP1. Um modelo cinético simplificado da literatura foi usado para estimar a taxa de
formacao de coque a partir de asfaltenos. As simulagoes CFD tridimensionais com
transferéncia de calor foram feitas na escala real do coletor, considerando apenas
a fase liquida. O modelo tratou o asfalteno como uma variavel adicional (compo-
nente trago) e o coque formado como outra varidvel adicional que é simplesmente
acumulada no seu ponto de formacgao. O liquido foi considerado incompressivel, a
turbuléncia foi considerada pelo modelo SST (Shear Stress Transport) e a parede
inferior do coletor foi assumida a temperatura do vapor ascendente. O regime perma-
nente nao foi obtido, porém simulagoes transientes mostraram que o escoamento tem
caracteristicas quase-estacionarias. A analise dos resultados mostrou que o coque
¢ formado preferencialmente nos pontos quentes do coletor. O modelo numérico
mostrou ser suficientemente sensivel na analise dos efeitos de mudancas na geome-
tria do coletor e nas condi¢oes de operagao sobre a quantidade de coque formada no

coletor, servindo, pois, como uma ferramenta para o projeto do mesmo.
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Abstract of Dissertation presented to COPPE/UFRJ as a partial fulfillment of the

requirements for the degree of Master of Science (M.Sc.)

SIMULATING COKE FORMATION IN THE SLOP WAX COLECTOR USING
COMPUTATIONAL FLUID DYNAMICS

Alessandra Bastos dos Santos

September /2009

Advisor: Paulo Laranjeira da Cunha Lage

Department: Chemical Engineering

The aim of this study was to analyze coke formation in a slop wax collector
of vacuum distillation column by computational fluid dynamics (CFD), using the
commercial software ANSYS CFX 11 SP1. A simplified kinetic model available in
the literature was used to estimate the coke formation from asphaltenes. The three-
dimensional CFD simulations with heat transfer were carried out in full size collector,
but considering only the flow of the liquid phase. In the model, asphaltenes was
set up as an additional variable (component trace) and the coke formed as another
additional variable that is simply accumulated in your point of formation. The liquid
was considered incompressible, turbulence was considered by the model SST (Shear
Stress Transport) and the lower wall of the collector was assumed the temperature
of the steam rising. The steady state was not obtained, but transient simulations
showed that the flow is quasi-stationary characteristics. The results showed that
coke is formed preferentially in hot points of the collector. The numerical model
proved to be sufficiently sensitive in the analysis of the effects of changes in the
geometry of the collector and the in the operating conditions on the amount of coke

formed in the collector, serving, therefore as a tool for its design.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Motivacao

O processamento de petréleos pesados (heavy crudes) ainda é um desafio para as
refinarias nos dias de hoje. As principais caracteristicas destes petroleos de densi-
dades altas sao viscosidades mais altas, quantidade de contaminantes e sal maiores,
acidez maior, residuo de carbono mais alto e, também podem ter, estabilidade
térmica menor. Por apresentarem tais caracteristicas, estes petroleos possuem seus
precos depreciados no mercado. Assim, os refinadores que conseguem processar uma
maior quantidade destes petréleos (também chamados opportunity crudes) obtém
um ganho marginal. No entanto, ha varias dificuldades relatadas no processamento
destes petréleos como a manutencao da vazao de carga, do rendimento e qualidade

dos produtos e da confiabilidade da unidade.

Poucas refinarias conseguem processar petroleos pesados puros. Geralmente, eles
sao misturados com petréleos de densidades menores. Contudo, mesmo misturados,
é preciso investir nas refinarias para adapta-las ao processamento. Um dos grandes
desafios é adaptar a refinaria para processar petréleos pesados sem tornar o custo
das modificagdes proibitivos. No Brasil, a producao de petroleos pesados da bacia
de Campos, em especial, — o Marlim — foi determinante para que a PETROBRAS
— Petrodleo Brasileiro S/A comegasse a fazer a adaptagao de suas refinarias a fim de

poder processar tais petroleos.



A unidade de destilagdo é uma das unidades que sofre as maiores modificagoes
e desafios para o processamento de petréleos pesados. Para processa-los, mantendo
o rendimento e qualidade dos produtos, a unidade de destilacao deve operar em

condicoes operacionais mais severas.

1.1.1 A Unidade de Destilacao

Na unidade de destilacdo, o petréoleo é separadao fisicamente em destilados de
acordo com a temperatura de ebulicao dos seus componentes. A fracdo vaporizada
do cru é determinada pela temperatura e pressao de operacao. A destilacdo é a
primeira unidade da refinaria por onde passa o petroleo. O processamento do cru
na unidade de destilagao constitui-se nas etapas de pré-aquecimento, dessalgacao,
pré-fracionamento, fracionamento atmosférico e fracionamento a vacuo. A seguir
é feita uma breve descricao de cada etapa da unidade de destilacao e, sem querer
ser extensiva, uma apresentacao de algumas modificagoes que sao feitas a fim de

processar cargas mais pesadas.

O pré-aquecimento da carga ¢é feito através de uma série de permutadores de
calor. Na primeira série de trocadores de calor chamada de primeira bateria, o
cru troca calor com produtos de potencial crescente de calor sendo aquecido até
uma temperatura adequada para uma boa eficiéncia na dessalgacao. Na segunda
bateria de calor, o cru é aquecido até a temperatura maxima possivel dada pela
integragao energética. Os produtos que trocam calor com o cru sao os seus destilados
que sdo fracionados nas torres (nafta pesada, querosene, diesel leve, etc) e que
devem ser resfriados para serem estocados e também correntes circulantes (querosene
circulante, diesel circulante, gaséleo circulante, etc) que sao retiradas das torres com

o objetivo de retirar calor na torre.

As cargas mais pesadas produzem uma menor quantidade de destilados nas tor-
res fracionadoras. Com isso, as vazdes das correntes quentes sao menores, como
consequéncia, ha menos calor disponivel para ser trocado com o cru. Por outro

lado, os trocadores de calor do lado cru possuem coeficientes de transferéncia de



calor menores e uma perda de carga maior devido a viscosidade mais alta das car-
gas pesadas. Para resolver estes problemas é preciso aumentar a area superficial do
trocador do lado do cru e/ou aumentar o nimero de trocadores de calor. Correntes
adicionais das fracionadoras também podem ser retiradas para aumentar a eficiéncia
energética. A industria de petroleo tem investido bastante em pesquisas e inovagoes
para aumentar a eficiéncia dos trocadores de calor e melhorar a integracao energética

da unidade.

Na etapa da dessalgacao, o cru é pré-tratado para retirar o sal e 4gua por meios
eletromagnéticos e de diluicado em vasos chamados dessalgadoras. A dessalgacao faz
entao a separacao da carga emulsionada em petroleo com quantidade de sal, agua
e sélidos especificados e agua livre com teor de 6leo especificado. Nesta etapa ha
muitos problemas para dessalgar petroleos pesados. Para dessalgar cargas pesadas
quase sempre ¢ preciso aumentar a temperatura com o objetivo de diminuir a viscosi-
dade do cru. No entanto, hd um limite para o aumento da temperatura impostos pelo
aumento da condutividade do cru e pela integridade dos eletrodos. Além disso, car-
gas com elevada acidez nafténica sao surfactantes, emulsionando o cru e dificultando
a dessalgacdao. Outro problema é a menor estabilidade térmica de algumas cargas
que pode ocasionar a preciptacao de asfaltenos dentro das dessalgadoras. Uma ma
dessalgacao causa severa corrosao no sistema de topo da torre fracionadora. Assim,
um bom desempenho das dessalgadoras é crucial na manutencao da confiabilidade
da unidade. Esta é uma area de estudos que estd numa crescente com muitas novas

tecnologias aparecendo nos tltimos anos.

No pré-fracionamento, o petroleo passa pelo primeiro processo de separagao fisica
numa torre de fracionamento chamada de pré-fracionadora ou torre pré-flash onde
sao retirados pelo topo os componentes leves do petréleo: gas combustivel, gas li-
quefeito de petréleo (GLP) e nafta leve. A carga sem os componentes leves (cru
pré-vaporizado) sai pelo fundo da torre onde é enviado para aquecimento num forno
atmosférico. Este esquema de refino com torre pré-fracionadora é muito utilizado
com cargas leves que possuem uma quantidade significativa de componentes leves. A
retirada destes componentes mais leves da carga propicia a diminuicao do tamanho

da torre atmosférica e a economia de combustivel no forno atmosférico. Com o



processamento de cargas mais pesadas, este pré-fracionamento nao é mais vanta-
joso. Contudo, os refinadores observaram que a retirada de agua e de componentes
leves de uma carga mais pesada num vaso pré-flash depois que o petrdleo passa
pelas dessalgadoras abaixa a pressao de vapor da carga e, com isso, os trocadores

de calor da segunda bateria puderam ser dimensionados de forma mais economica

(WAINTRAUB et al. [4]).

Na etapa do fracionamento atmosférico, a carga ¢ separada fisicamente em seus
destilados a pressoes atmosféricas. Sao retirados pelo topo da torre atmosférica
o gas combustivel, GLP e nafta leve ou nafta pesada (quando ha torre de pré-
fracionamento). Os destilados querosene, diesel leve e diesel pesado sdo retirados
lateralmente na torre atmosférica de cima para baixo, respectivamente. No fundo
da torre atmosférica é retirado o cru nao vaporizado chamado residuo atmosférico

que é enviado para aquecimento no forno de vacuo.

Um dos principais objetivos das fracionadoras atmosféricas das refinarias
brasileiras é a maximizacao de diesel. Cargas pesadas resultam num maior rendi-
mento de residuo atmosférico, logo o sistema de fundo da torre atmosférica é, por-
tanto, o gargalo desta torre. Faz-se necessario, entdo, otimizar o ponto de corte
do residuo atmosférico. O ponto de corte é definido como a temperatura na curva
de destilagdo do ponto de ebuligdo verdadeiro (PEV) que corresponde ao rendi-
mento de destilado acumulado. Assim, um ponto de corte maior ou mais profundo
(como é dito na industria de petréleo) do residuo atmosférico, significa vaporizar
uma fracdo maior da carga, ou seja, retirar uma quantidade de diesel maior na
torre atmosférica. Caso isso nao possa ser feito, o diesel sera retirado na torre de
vacuo, sobrecarregando o sistema de vacuo desta torre. Para otimizar o ponto de
corte do residuo atmosférico pode-se aumentar a temperatura de saida da carga do
forno, diminuir a pressao de operacao, aumentar a eficiéncia da secao de retificacao
através de internos mais eficientes e/ou aumentar a vazao de vapor de retificagdo ou
também minimizar a porcentagem de sobrevaporizado (definido como a porcentagem

da carga vaporizada a mais para garantir a qualidade do destilado).

No fracionamento a vacuo, o residuo atmosférico é fracionado a temperaturas



mais baixas usando pressoes sub-atmosféricas. Os produtos retirados sao o gasdleo
leve e o gasoleo pesado. O gasdleo leve dependendo da sua composi¢ao é incorporado
ao pool de diesel ou é usado como diluente de 6leo combustivel. O gaséleo pesado é
carga para unidade de fracionamento catalitico fluido. Pelo topo sao retirados gases
craqueados e nao condensaveis e pelo fundo o residuo de vacuo que é enviado como

carga para unidade de coque ou utilizado como 6leo combustivel ou asfalto.

Vérias configuragoes podem ser empregadas no projeto de uma torre de vacuo,
quais sejam, vacuo imido, semi-iimido ou seco. No vacuo timido utiliza-se vapor no
forno e na se¢ado de retificacdo. Este arranjo reduz a pressao parcial dos hidrocar-
bonetos e minimiza a formacao de coque nos tubos do forno. O vacuo semi-imido
utiliza vapor somente no forno e o vacuo seco nao utiliza vapor. Esta ultima con-
figuracdo permite que a torre trabalhe com pressao mais baixa e com um sistema
de vacuo menor, e também diminui o consumo de utilidades. E no fracionamento
a vacuo que os refinadores obtém ganhos marginais otimizando a recuperacao de
gasOleos de cargas pesadas de precos depreciados. No entanto, é necessario fazer
grandes investimentos para alcancar tal meta. Manter ou aumentar o ponto de
corte do gasodleo pesado exige condi¢oes operacionais mais severas que podem levar
ao rapido coqueamento do forno ou da torre de vacuo se os equipamentos nao forem
bem projetados.(WHITE & BARLETTA [5]). As modificagoes podem englobar todo
o sistema de destilagao a vacuo: forno, linha de transferéncia, torre, sistema de vacuo
e sistemas associados. A avaliacdo das modificacoes deve ser feita considerando a

temperatura e pressao 6timas para o rendimento e qualidade dos gaséleos requeridos.

No projeto de uma torre de vacuo para processar cargas pesadas, varios fatores
tém contribuido para melhorar o seu desempenho. Novos distribuidores de carga
estao sendo feitos com o objetivo de melhorar a distribui¢ao de vapor e minimizar o
arraste de gotas de liquido (WEHRLI [6]). Os leitos da torre estao sendo projetados
com recheios combinados de alta capacidade e de alta eficiéncia com perda de carga
minima. H&a também novos projetos de torres com se¢des sem recheio na regiao
de troca térmica (WAINTRAUB et al. [7]). E muitos outros estudos relacionados
a internos de torres, simulacao e arranjo da torre de vacuo, integracao energética

e caracterizacdo da carga sdo documentados na literatura (GOLDEN et al. [§],



GOLDEN & BARLETTA [0], ZEIDAN|I0] e PILLING [11]).

Na torre de vacuo, a se¢ao de 6leo de lavagem ¢é a secdo mais critica para o seu
bom desempenho (SPANGLER et al. [12]). Esta secao esté localizada acima da zona
de vaporizac¢ao, trabalhando com uma grande quantidade de vapor superaquecido
e pouco liquido. A funcao desta secdo é remover asfaltenos e compostos organo-
metalicos do vapor da carga a partir do contato com o refluxo de gasdleo pesado
(6leo de lavagem). No leito de dleo de lavagem normalmente sao utilizados recheios
combinados para a transferéncia de massa e calor. Abaixo had um prato coletor
de liquido — chamado coletor de gaséleo residual — que coleta o liquido que deixa
a se¢ao de lavagem (sobrevaporizado verdadeiro) e o liquido arrastado da zona de
vaporizagao. Algumas configuragdes de torres utilizam uma outra se¢do de recheio
entre o leito de lavagem e o coletor de gaséleo residual. O projeto da secao de dleo de
lavagem deve estimar uma vazao minima adequada de 6leo de lavagem para garantir

a qualidade do gaséleo pesado e minimizar o coqueamento na se¢ao.

1.1.2 Coque

O coque é formado devido ao craqueamento térmico do petroleo a altas temperatu-
ras, sendo definido como o material carbonéceo insolivel em solventes aromaticos
como o tolueno (RAHMANT et al. [13]). Sua formagao é atribuida ao fendémeno de
condensacao e polimerizacao de componentes aromaticos. Os asfaltenos sao consi-
derados os principais precursores de coque, resultando em 35-65% em peso de coque

(SPEIGHT [14])).

Segundo levantamento de KISTER [I5], o coqueamento ¢ a principal causa de
mau funcionamento nas torres de refinaria, sendo a torre de vacuo a que apresentou
o maior numero de casos de coqueamento. Este fato deve-se principalmente ao

fracionamento de cargas cada vez mais pesadas.

As principais incidéncias de coqueamento na torre de vacuo ocorrem no leito, no
distribuidor e no prato coletor de liquido da se¢ao de éleo de lavagem. A formagao

de coque na torre de vacuo é decorrente dos seguintes fatores:



e temperatura do vapor

distribuicao do 6leo de lavagem

e composicao do vapor

arraste de liquido

O coqueamento na torre de vacuo provoca aumento de perda de carga, escureci-
mento do gasoleo pesado, menor rendimento de gasoleos e paradas nao programadas,

comprometendo a confiabilidade da unidade de destilacao.

1.2 Objetivo

Esta tese trata do estudo do comportamento térmico de um coletor de liquido
de gasodleo residual visando a anélise de formagao de coque pela técnica de CFD
(Computational Fluid Dynamics). A simulagao é feita com a geometria em tamanho
real, tridimensional, transiente e com um modelo de turbuléncia apropriado para
resolver a camada limite térmica. Para andlise de formacao de coque, um mo-
delo cinético de coqueamento simplificado foi implementado no software comercial
ANSYS CFX 11. Os principais objetivos desta tese sao analisar os perfis de veloci-
dade e de temperatura, identificando possiveis causas para a formagao de coque e, a
partir desta analise, propor novas concepg¢oes de coletores de liquido para minimizar
a formacao de coque. A grande vantagem da utilizagado da técnica de CFD para o
presente trabalho é poder ter a oportunidade de analisar a termofluidodinamica do
problema com base na sua geometria original. Para este propdésito, a técnica de CFD
tem se mostrado uma ferramenta investigativa poderosa para propor alteracoes de

projeto e também para servir de base para projetos experimentais e de scale up.

1.3 Organizacao da tese

A tese estd organizada da seguinte maneira:
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e Capitulo 1: introducao descrevendo a motivacao para o presente trabalho,
principais etapas da unidade de destilagao, o problema de formacao de coque

nas fracionadoras, objetivo e organizagao da tese;

e Capitulo 2: revisao bibliografica apresentando uma secao introdutéria de
formacao de coque com a descricao de um dos principais modelos cinéticos de
coque. As principais referéncias da aplicacao da técnica de CFD a formacao
de coque e na area de destilacao. Os fundamentos tedricos da fluidodindmica
computacional, descrevendo as equagodes governantes na sua forma conserva-
tiva, o método de discretizacao de volumes finitos, os principais modelos de
turbuléncia de duas equagoes com destaque para os modelos £ — ¢, k —w e
SST (Shear Stress Transport). E, por tltimo, uma apresentagao da teoria da

camada limite;

e Capitulo 3: descricaio da metodologia numérica empregada: modelo
geométrico, hipéteses e equacdes governantes, modelagem das condig¢bes de
contorno e iniciais, descri¢gao das malhas, critério de convergéncia usado para

a simulagao e estratégia de solucao do problema;

e Capitulo 4: anéilise dos resultados do teste de convergéncia de malhas, analise
dos resultados da simulacao para o coletor de liquido original, modelagem e

analise dos novos projetos do coletor e comparacao de resultados;

e Capitulo 5: conclusoes e sugestoes para trabalhos futuros.



Capitulo 2

Revisao Bibliografica

2.1 Formacao de coque

O comportamento térmico de uma mistura complexa como o petroleo é dificil de
predizer. Em face a quimica e fisica do processo, os grandes desafios sao determinar o
meio pelo qual o petréleo termicamente se decompée, a natureza dos produtos de de-
composi¢ao térmica, a subsequente decomposicao dos produtos térmicos priméarios,
a interacao entre os produtos, a intera¢ao dos produtos com os constituintes originais
e a influéncia dos produtos na composicao dos liquidos (SPEIGHT [I4]). Devido
a grande complexidade do petréleo, normalmente, os estudos de comportamento
térmico do petréleo sao realizados separando o petroleo em quatro fragées composi-
cionais: saturados, aromaticos, resinas e asfaltenos. Uma outra classificacao usada

por WIEHE [I6], consiste em dividir o petrdleo somente entre maltenos e asfaltenos.

A formacao de coque a partir de residuos de petrdleo pode ser atribuida prin-
cipalmente a decomposicao térmica dos asfaltenos. Estes sdo os constituintes do
petroleo de mais alta massa molecular, de estrutura complexa e desconhecida. Eles
consistem de macroaromaticos condensados contendo heteroatomos. Sao definidos
em termos de solubilidade como uma fragao constituida de materiais insoliveis em
hidrocarbonetos alifaticos e soliveis em hidrocarbonetos arométicos (SPEIGHT et

al. [1I7]). Encontram-se no petréleo como suspensoes coloidais estabilizados pelas



resinas. Este efeito de estabilidade dos asfaltenos pelas resinas é conhecido como

peptizacao.

Apesar das incertezas no processo de formagao de coque de uma mistura com-
plexa como o petréleo, pode-se atribuir que o processo de formacao de coque é de-
vido principalmente a separacao de fases dos asfaltenos. Apds a separacao de fase, a
geracao de coque ¢ sempre devida as reacoes de craqueamento da substancia deposi-
tada. Esta separacao de fase ocorre principalmente devido a fatores como variagoes
de pressao, temperatura e composigao (SCHABRON et al. [I§]). O periodo de
inducdo é um parametro fundamental e influenciado por fatores quimicos e fisicos
do meio como a presenca de hidrogénio doador e a estabilidade de asfaltenos. A

cinética das reagoes de coque pode ser descrita como de primeira ordem.

2.1.1 Modelo cinético da formacao de coque

Em 1966, LEVINTER et al. [19] prop6s que o coque é produzido como subpro-
duto da decomposi¢ao térmica de uma sequéncia de polimerizagoes e condensagoes,
onde uma parte dos hidrocarbonetos do petréleo sao convertidos progressivamente
em resinas, asfaltenos, carbenos e carbdides. As resinas caracterizam-se por serem
soluveis em heptano. Os asfaltenos sao insoliiveis em heptano e soliveis em tolueno.
Os carbenos constituem a fase inicial do coque, sendo soltiveis em quinolina. E,
por fim, os carbdides que sao o coque com caracteristicas grafiticas insoltveis em

quinolina.

MARGARIL et al. [20] postulou que o coque é formado em uma fase sepa-
rada preciptada de asfaltenos, mas considerou uma cinética de ordem zero para
a formagao de coque. Outros pesquisadores, SAVAGE et al. [2I], também obser-
varam um periodo de indugao para a termolise de asfaltenos que desaparecia quando

a temperatura chegava proximo de 450°C.

WIEHE [16] a partir de experimentos de fracionamento de residuos de vacuo
propds um modelo cinético baseado na separagdo das fases entre maltenos (soliveis

em heptano) e asfaltenos (insoltiveis em heptano). A primeira parte do modelo
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cinético considera as seguintes reagoes ocorrendo paralelamente:

HY 8 A" 1 (1 - a)V (2.1)
AT B A nH 4 (1= m—n)V (2.2)

onde a, m e n sao coeficientes estequiométricos, H* sdo os maltenos reagentes e
AT sdo os asfaltenos reagentes. V sdo os volateis, H* sao os maltenos produzidos e
A* 880 os nucleos asfalténicos, todos produzidos durante a reacao de decomposicao
térmica e kg e k4 sdo as constantes de cinética da conversao dos maltenos e dos asfal-
tenos, respectivamente. As reagoes apresentam cinética aparente de primeira ordem.
Durante o periodo de indugao, os asfaltenos reagentes produzem somente produtos
de baixa massa molecular. Enquanto os asfaltenos permanecem dissolvidos, os mal-
tenos fornecem hidrogénio transferivel para completar os radicais livres formados
pelo craqueamento, tornando a recombinag¢ao dos nicleos asfalténicos menos fre-
quente. A medida que a rea¢ao prossegue, a concentracao de asfaltenos continua a
aumentar enquanto que a concentracao dos maltenos diminui até atingir o limite de

solubilidade dos asfaltenos na fase maltenos.

Apos atingir o limite de solubilidade, representada pela equagao , a fracao de
asfaltenos em excesso separa-se do meio por precipitagao, definido pela equacao .
Os nucleos asfaltenos precipitados formam uma segunda fase liquida empobrecida
em hidrogénio transferivel. Nesta nova fase, recombinagoes entre nticleos asfalténicos
sao mais frequentes formando coque e maltenos como produtos, que é mostrado pela

reacao quimica apresentada pela equagao ([2.5)).

Ar =S (H" + H*) (2.3)
A, =A"— Al (2.4)
Ar 2 (1 —y)IT + yH* (2.5)

Nas equagoes ([2.3)), (2.4) e (2.5)), S, é o fator de solubilidade, IT é a quantidade

de coque, definida como insoluveis em tolueno, e y é o fator estequiométrico. O
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conceito de reagao constante de cinética infinita ¢ usado por WIEHE [I6] para

representar a precipitagdo por separacao de fase.

2.2 CFD aplicado a destilacao e a formacao de

coque

A fluidodindmica computacional (CFD) pode ser resumida como o conjunto das
técnicas de simulagdo computacional usadas para predizer os fendmenos fisicos ou
fisico-quimicos que ocorrem em escoamentos (SILVA et al. [22]). A utilizagdo da
técnica de CFD tem reduzido substancialmente o tempo e o custo para o desenvolvi-
mento e pesquisa de novos equipamentos. Esta técnica permite a analise em detalhes
dos campos de velocidade, temperatura, composicao, das variaveis da turbuléncia e

de outras que, as vezes, nao podem ser determinadas através de experimentos.

Uma grande area de utilizagdo de CFD em destilagdo encontra-se em projetos
de pratos para melhorar eficiéncia e capacidade. Destaca-se também a aplicacao
em projetos de distribuidores de entrada de carga para reduzir o arraste de liquido,
no qual WEHRLI et al. [6] sdo um dos contribuidores nestes estudos. E também
ha aplicagao de CFD em projetos de recheios e distribuidores pelos fabricantes de

recheios.

Especificamente na secao de 6leo de lavagem da fracionadora a vacuo, nao foi
encontrado nenhum trabalho da aplicacao da técnica de CFD. Porém, PALADINO
et al. [23] fizeram um estudo utilizando CFD na se¢ao de 6leo de lavagem de fra-
cionadoras de coque. Neste trabalho, varias configuracoes de partes internas foram
estudadas. Um dos estudos foi remover as chicanas e estimar a altura necessaria para
resfriar o vapor a uma temperatura suficiente para evitar a formagao de coque na
regiao. O modelo foi implementado na formulacao Lagrangeana onde a fase continua
foi a fase vapor, representada por cinco pseudo-componentes, e a fase dispersa foi
a fase liquida, representada por dois pseudo-componentes. O modelo considerou

os fendomenos de evaporagao e condensacao. A condicao de equilibrio para a mis-
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tura foi calculada usando a equacao de Soave-Redlich-Kwong. Neste trabalho nao
houve a implementagao de modelo cinético de formacao de coque. Os resultados
mostraram que na reduc¢ao de 50% da altura original, houve uma diminui¢ao de
75% da temperatura comparada com a diferenga de temperatura obtida na altura
original. Concluiram que a utilizagao da se¢ao de spray vazia pode reduzir a altura

da coluna e minimizar a formacgao de coque.

A quantidade de estudos na estimacao de formacao de coque utilizando a técnica
de CFD ¢ relativamente pequena. Particularmente, na fracionadora a vacuo, nao
foi encontrado nenhum trabalho. A maioria dos estudos relacionados a este assunto
foi feito em equipamentos de fornos. Sera destacado aqui o trabalho de SOUZA et
al.  [24] que apresentou um modelo para estimar a formagao de coque devido ao
craqueamento térmico de residuo de petréleo pesado da fracionadora a vacuo dentro
de tubos de fornos. Neste trabalho, as propriedades fisicas (viscosidade, densi-
dade, capacidade térmica e condutividade térmica) foram consideradas dependentes
da temperatura. Para estimacao da formacao de coque foi utilizado um modelo
cinético de craqueamento térmico de petrdleo baseado no modelo modificado de
KOSEOGLU & PHILLIPS (1988) [25] apud SOUZA et al. [24] que considera
o petréleo representado por uma mistura de sete pseudo-componentes: destilados,
aromaticos, resinas, asfaltenos soluveis, asfaltenos em mesofase, saturados e coque.
Neste modelo cinético de formagao de coque somente asfaltenos geram coque. Um
diagrama ternario foi utilizado para indicar as regides onde o asfalteno precipita
e, consequentemente, onde ha formacao de coque. A técnica de CFD foi usada a
fim de determinar condigoes operacionais (vazao maéssica e temperatura de parede)
onde a formacao de coque ¢é evitada ou minimizada. O problema bidimensional foi
simulado no modo permanente, considerando simetria axial, modelo de turbuléncia
de zero ordem e condi¢ao de contorno de transferéncia de calor com temperatura da
parede do tubo constante. O modelo indicou que para uma temperaura de parede
de 450°C, coque pode ser formado em fluxo laminar e turbulento. Os asfaltenos

soliiveis nao saturam somente para ntimero de Reynolds, Re < 18650.

Uma referéncia que relata superficialmente a formacao de coque é encontrado no

trabalho de NOVIA et al. [26] que utilizou um modelo multifasico tridimensional
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com reacao para estudar a hidrodinamica do reator de riser da unidade de fra-
cionamento catalitico fluido. O modelo bifésico (vapor e sélido) emprega o método
Fuleriano-Fuleriano e modelo de turbuléncia k£ — €. Nas reacoes de craqueamento
catalitico foi considerado que o gaséleo alimentado converte-se em gasolina e gases
leves mais coque e que uma parte da gasolina é convertida também em gases e coque.
Apenas um quarto do riser foi simulado com condi¢oes simétricas. Os resultados da
distribuicao de entalpia mostraram que o calor de craqueamento varia axialmente
com um valor maior no fundo do riser. O valor maior da entalpia da fase solida no
fundo do riser indica que as reagoes de coqueamento sao proeminentes no fundo do
riser. Neste trabalho, gases leves mais coque foram considerados como um grupo

tnico (lump).

2.3 Fundamentos da Fluidodinamica Computa-

cional

2.3.1 As Equacgoes Governantes

A fluidodinamica é baseada em trés principios fisicos fundamentais:

1. Conservagao de massa.

2. Segunda lei de Newton, onde o somatorio das forcas externas F é igual a

dp

variagao temporal da quantidade de movimento, p, do corpo, F = 2.

3. Conservacao de energia.

As equagOes governantes sao o resultado da formulagdo matematica baseada
nestes principios fisicos. Estas equacoes formam um sistema acoplado de equagoes
diferenciais parciais nao-lineares que descrevem a conservacao da massa, momen-
tum e energia para um fluido. Na literatura de CFD, as equagbes governantes

sao chamadas de equacoes do movimento para o escoamento de um fluxo viscoso
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e equacgoes de Euler para o escoamento de um fluxo nao viscoso, onde os efeitos

dissipativos sao despreziveis.

Na modelagem matematica das equagoes governantes, o fluido é considerado
como continuo. A base desta hipdtese do continuo é que o fluido pode ser subdividido
dentro de um conjunto infinitesimal de elementos ou volumes, sendo que cada um é
pequeno o suficiente para ser considerado uniforme e grande o bastante para conter

estatisticamente um grande ntimero de moléculas.

As equagdes governantes podem ser obtidas de varias formas diferentes, sendo to-
das as formas interconvertiveis. As equagdes resultantes da aplicacao dos principios
fisicos num volume de controle finito estdo na forma Fulereana. A formulacao que
analisa o movimento do corpo do fluido ao longo do tempo é dita Lagrangeana. Na

formulacao Fulereana, temos:

i) Equacgao da continuidade

dp
=-V- 2.6
L=V () (2:6)
ii) Equacao de movimento
0
%z—V-(pVV)—Vp—V-T—l—pg (2.7)

ii) Equacao de energia
d(3pv* + pU)

- = V(o +pU)v) = V-q = V- (pv)

—V-(r-v) + p(v-g) (2.8)

sendo p a massa especifica, t o tempo, v o vetor velocidade, p a pressao, T o tensor

2

tensao viscosa, g o vetor gravidade, %U a energia cinética por unidade de massa, U

a energia interna por unidade de massa e q o vetor fluxo térmico.

Para fluidos newtonianos, o tensor tensao viscosa, 7, ¢ uma combinagao simétrica

de gradientes de velocidade definido por:

T=—u(Vv+ (Vv)I) + (zu —k)(V-v)é (2.9)
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onde u é a viscosidade dindmica, Vv é o tensor gradiente de velocidade, (Vv)T
é o seu transposto, k é a viscosidade dilatacional, (V - v) é o divergente do vetor

velocidade e & é o tensor unitério.

Nas equagoes (2.6, (2.7) e (2.8), o termo do lado esquerdo representa o actimulo

da propriedade por unidade de volume e o primeiro termo do lado direito corresponde
a parcela convectiva por unidade de volume. Na equagdo (2.7), o segundo termo é
a forca de pressao, o terceiro termo é o transporte de momentum por difusdo e o

quarto termo é a forca externa sobre o fluido, todos por unidade de volume.

Na equagao , o segundo termo do lado direito corresponde a energia trans-
portada por conducao por unidade de volume. O terceiro e quarto termos referem-se
ao trabalho feito sobre o fluido pelas forcas de pressao e viscosas por unidade de
volume, respectivamente. O quinto termo representa o trabalho feito sobre o fluido
pelas forcas externas por unidade de volume. A equacao de energia também pode
ser formulada como uma equacao de balango para a energia interna, entalpia total

especifica e temperatura.

A forma apresentada nas equagoes ([2.6)), (2.7) e (2.8]) é chamada forma conserva-
tiva ou divergente. Nesta forma os termos convectivos aparecem dentro do operador

vetorial V- (divergente). Qualquer outra forma é dita nao-conservativa.

2.3.2 Meétodo de Volumes Finitos

Para grande parte dos problemas fluidodindmicos, ndo ha uma solugéao analitica para
as equagoes de Navier-Sotkes. Contudo, elas podem ser discretizadas e resolvidas
numericamente. O método da discretizacao é o processo na qual uma funcao, ou
uma equagao integral ou diferencial é aproximada por expressoes andlogas (mas
diferentes) que vem da sua aplicacdo a um numero finito de pontos ou volumes
discretos no dominio (ANDERSON [27]). O conjunto destes pontos discretos ou

volumes no dominio do escoamento é chamado malha.

Um dos métodos mais usados em CFD é o método dos volumes finitos. Como dito
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na secao anterior [2.3.1 as equagdes governantes, equagoes ([2.6)), (2.7) e (2.8]), po-

dem ser representadas na forma integral através da aplicagao dos principios fisicos
fundamentais num volume de controle finito fixado no espago. A integracao das
equagoes governantes na sua forma conservativa é uma das formas empregadas para
a aproximacao das equacgoes pelo método de volumes finitos. A outra forma é a
utilizacao do balango da propriedade conservada para cada um dos volumes discre-

tos no dominio, nos quais a lei fisica seja feita valida dentro de um certo grau de

aproximagcao (PINTO & LAGE [2§]).

Considerando a equagao geral de conservacao de uma grandeza intensiva por

unidade de massa ¢, onde I' é o coeficiente de difusdo e S® é o termo fonte:

0
(;j)) = -V (pvp) + V- (['Vg) + S¢ (2.10)
A integracdo da equagdo, (2.10)), em um volume de controle P resulta numa

equacgao algébrica linear discretizada da seguinte forma:

apPp = Y QyizGuiz + b (2.11)

onde os coeficientes de ¢ estao associados ao transporte de ¢ através da fronteira
com o volume vizinho, estabelecendo a conexao do volume de controle P com seus
vizinhos. Os seguintes critérios devem ser adotados para garantir a conservagao da
propriedade, a estabilidade e a convergéncia da solu¢ao numérica pelo método dos

volumes finitos:

1. Conservacao do fluxo na interface: o fluxo que cruza uma determinada face
entre dois volumes da malha deve ser calculado pela mesma expressao nas

equagoes discretizadas correspondentes a estes dois volumes.

2. Positividade dos coeficientes: os coeficientes de conexao do ponto P devem
ser positivos. Esta regra garante a consisténcia fisica do problema, pois se a
grandeza conservada ¢ aumenta em um ponto, é esperado um aumento de ¢

nos volumes vizinhos de P.
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3. Lineariza¢io do termo fonte com inclinagio negativa (S¢ < 0): isto é necessario

para que a positividade dos coeficientes seja garantida.

4. Quando a equacao diferencial contiver somente derivadas da varidvel depen-
dente, a soma dos coeficientes dos ¢ vizinhos deve ser igual ao coeficiente de

¢ no ponto P.

Nos problemas difusivos, as integragoes espaciais do termo do lado esquerdo
e do termo fonte, S?, podem ser feitas considerando o integrando como a média
representativa dentro do volume. As integragoes temporais dos termos I' podem ser
aproximadas usando uma formulagao implicita como o método de Euler implicito, no
qual considera que os valores sao avaliados no fim do intervalo de tempo. Enquanto,
os valores da difusividade I' nas interfaces podem ser aproximadas por diferencas

centrais.

A utilizacao do método de diferencas centrais para a interpolacao dos termos
de transporte convectivos da grandeza ¢ nos problemas convectivo-difusivos pode
gerar coeficientes negativos. Se nao for usado um método robusto para a solugao do
sistema linear, a simulagao podera divergir, ou apresentar oscilagoes numéricas em
regides de grandes gradientes. A utilizacdo de uma aproximag¢ao de um lado sé, de
primeira ordem, conhecida como upwind tem efeitos dissipativos gerando solugoes
com difusdo numérica. Assim, outros esquemas de interpolacdo devem ser usados
como o esquema de poténcia (power-law), WUDS ( Weighted Upstream Differencing
Scheme), upwind quadratica (Quick), etc.

A aplicacao do método de volumes finitos resulta num sistema de equacoes dis-
cretizadas formado pelos coeficientes de conexao do ponto P. Para malhas estru-
turadas com o uso de funcoes de interpolagdao unidimensionais de até 2% ordem, a
matriz tem a forma tridiagonal para problemas unidimensionais, pentadiagonal para
problemas em duas dimensoes e heptadiagonal para problemas tridimensionais. Na
discretizacao de malhas nao-estruturadas, pode-se ter diferentes nimeros de vizinhos

para cada volume, originando matrizes com banda diagonal variavel.

Na solugao das equagoes algébricas linearizadas ha duas formas que podem ser
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empregadas: a forma segregada e a acoplada. Na solugao acoplada, o sistema de
equacgoes algébricas lineares ¢ resolvido numa unica matriz envolvendo todos os
coeficientes e resolvendo todas as incognitas simultaneamente. Na solu¢ao segregada,
os sistemas lineares para a solucdo de cada uma das variaveis sdo resolvidos um a

um, de forma sequencial e com interacao.

A natureza segregada do processo de solugao requer que cada variavel tenha uma
equacao evolutiva para ser avangada. Considerando um escoamento tridimensional
com transferéncia de calor, ha cinco equagdes a serem resolvidas: conservacao da
massa, equacao do movimento em cada dire¢ao coordenada e a equagao de energia.
As incognitas s@ao massa especifica, pressao, temperatura e as trés componentes do
vetor velocidade. As equagoes evolutivas para as variaveis massa especifica, as trés
componentes do vetor velocidade e a temperatura sao a equacao da continuidade, a

equagao do movimento em cada direcao e equacao de energia, respectivamente.

No escoamento compressivel onde a massa especifica varia fortemente com a
pressao, a equagao de estado é a relacdo empregada para o fechamento do problema.
A equacao de estado é entao a equacao evolutiva para a pressao. Essa formulacao em
que todas as variaveis dependentes possuem a sua equagao ¢ chamada formulagao

compressivel.

No escoamento incompressivel, a massa especifica deixa de ser fungao de pressao
e a determinacao da pressao é através das equagoes do movimento em que as ve-
locidades obtidas devem satisfazer a conservagdao da massa. Este problema de de-
terminar um campo de pressoes que, quando inserido nas equagoes do movimento,
origine um campo de velocidades que satisfaca a equagdo da conservacao da massa
¢ chamado de problema de acoplamento entre a pressao e a velocidade (MALISKA

[29]).

Existem diversos métodos para tratar o acoplamento, dentre eles, os métodos de
Chorin, SIMPLE, SIMPLER, PRIME e SIMPLEC. O objetivo de todos eles é criar
uma equagao para a pressao que permita que o processo iterativo avance observando

a conservacao da massa.
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Nas duas formas, métodos diretos ou indiretos podem ser utilizados para re-
solver o sistema de equagoes algébricas lineares. Os métodos diretos tém em geral
a grande desvantagem de trabalhar com a matriz completa, nao tirando proveito
da esparsidade da matriz gerada pelo método numérico. O esfor¢co computacional
na aplicacdo deste método é muito grande, sendo, por isso, pouco utilizados em
fluidodindmica. Dentre os métodos diretos, destacam-se a eliminacao de Gauss, a
decomposicao LU, o método de Thomas, etc. Nos métodos iterativos, ha os métodos
ponto a ponto como o Jacobi, Guass-Seidel, SOR (método das Sobre-relazagioes Su-
cessivas) e métodos linha a linha como o LSOR e o AOI e métodos de bloco como

o SIP, MSIP; etc.

Uma solugdo numérica de uma equacgao diferencial pode apresentar trés tipos
de erros: erro de truncamento, erro de arredondamento e erro herdado. O erro
de arredondamento é o erro numérico introduzido pela inabilidade do computador
representar os numeros reais com precisao infinita. O erro herdado é advindo de
passos anteriores do processo de solu¢ao do problema. E o erro de truncamento é
devido a inexatidao das fungoes de interpolacao. E o erro existente no processo de

discretizacao (PINTO & LAGE [28]).

Uma caracteristica desejada é que a solugao numérica tenha estabilidade. Uma
solucao é estavel se ela produz uma solugao limitada quando a solugao exata é limi-
tada. E instével quando resulta numa solucao ilimitada para uma solucao exata limi-
tada (PINTO & LAGE [28]). Diversos fatores interferem na estabilidade como erros

de arredondamento e dificuldades no tratamento de acoplamento entre as variaveis.

Consisténcia é uma outra propriedade que deve ter uma solucdo numérica. Ou
seja, os erros de truncamento devem tender a zero quando a malha tende a um
nimero infinito de pontos. Todo modelo numérico cuidadosamente desenvolvido
a partir das equacoes na forma conservativa usando volumes finitos é consistente

(MALISKA [29]).
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2.3.3 Modelos de Turbuléncia

A maioria dos escoamentos encontrados na natureza e nas aplicagoes de engenharia
sao turbulentos. A caracterizacao do regime de escoamento, entre laminar e turbu-
lento, é definido pelo parametro adimensional chamado nimero de Reynolds, Re,

que descreve a relacao entre forcas inerciais e viscosas do escoamento, sendo:

Re = (2.12)

onde V, é a velocidade de referéncia, L é uma dimensao caracteristica do problema

e v é a viscosidade cinemaética.

O regime é laminar até uma certo valor critico deste parametro, Re..;;. O valor
numérico de Re..;; depende das condigoes particulares do escoamento e da dimensao
L. Por exemplo, em condic¢oes usuais de escoamento dentro de um tubo, o valor de
Re..;; ¢ 2300 quando L é o didametro do tubo. Porém, se as condi¢oes na entrada
do tubo forem livres de perturbagoes, experimentos realizados por EKMAN (1910)
mostraram que o valor de Re..; chega a 40000 (SCHLICHTING & GERSTEN [2]).

Os escoamentos turbulentos ocorrem entdao a altos nimeros de Reynolds e sao
caracterizados por serem de natureza tridimensional, irregulares, difusivos e dissipa-
tivos. Possuem também um amplo espectro de escalas, onde ha transferéncia de ener-
gia das maiores escalas as menores (chamado processo de cascata). Neste processo,
os pequenos turbilhoes recebem energia cinética de turbilhoes ligeiramente maiores.
Estes ligeiramente maiores recebem sua energia cinética de turbilhdes maiores que
eles proprios e assim em diante. E os maiores turbilhoes, da ordem da geometria do
escoamento, extraem sua energia do escoamento médio (SU [30]). Este processo de
cascata prossegue até a dissipacdo da energia dos pequenos turbilhoes em energia
interna. A energia mecanica dos escoamentos turbulentos é, portanto, transformada
em energia interna por duas formas diferentes: a) pela viscosidade (dissipagao di-
reta) e b) de forma indireta via flutuagdes turbulentas, no qual a energia mecanica
do escoamento médio é transformada em flutuagoes turbulentas e, posteriormente,

em energia interna.
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As equagdes do movimento governam tanto o escoamento laminar quanto o tur-
bulento. Nos escoamentos turbulentos, os trés componentes da velocidade flutuam
nas trés direcoes espaciais e no tempo. Devido ao largo espectro de flutuacao, a
solucao numérica das equagoes do movimento requer um ntmero muito grande de
pontos de discretiza¢do. Assim, a simulagdo numérica direta (DNS) das equagoes
de Navier-Stokes € restrita a pouquissimos casos, sendo utilizada no meio académico

e na calibragdo de modelos de média de Reynolds (RANS).

Apenas recentemente, os cdédigos comerciais implementaram modelos de sim-
ulagdo de grandes escalas (LES-Large Eddy Simulation), onde as grandes escalas
sao resolvidas na forma direta e as menores escalas sao aproximadas por mode-
los algébricos. A hipétese basica da LES é que os grandes turbilhoes sao afetados
pelas condicoes de contorno, enquanto os turbilhdes menores tendem a ser mais ho-
mogéneos, isotrépicos e menos influenciados pelas condigdes de contorno (SU [30]).
Contudo, LES sé pode ser aplicado nos problemas com variac¢oes inerciais, nao se
aplicando nos casos de nuimeros de Reynolds baixos e, principalmente, nos escoa-

mentos préximos a paredes solidas (WOLFSHTEIN [31]).

Os modelos computacionais mais utilizados para a solug¢ao de problemas turbu-
lentos sao os modelos baseados na modelagem de média de Reynolds das equacoes de
Navier-Stokes (RANS). Neste procedimento, devido a nao linearidade das equagoes,
termos extras de correlacoes dos componentes flutuantes da velocidade aparecem nas
equagoes de média de Reynolds. Estes termos extras sao modelados empiricamente
por modelos de turbuléncia que sao equagoes, expressoes e coeficientes empiricos que

determinam os termos extras nas equagoes de Navier-Stokes de média de Reynolds.

A modelagem de média de Reynolds consiste na decomposicao de uma variavel de
escoamento turbulento numa parcela média mais uma parcela de flutuacao. Assim,

por exemplo, a velocidade instantanea é decomposta em:

v; = U; + v (2.13)

7

onde a velocidade média é obtido efetuando-se uma média temporal para um grande
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nimero de flutuagoes.

A aplicacao da média de Reynolds nas equacoes de conservacgao para um fluido

newtoniano, incompressivel e com propriedades constantes resulta:

ov;
= 2.14
oz, ~ ! (2.14)
ov; on op o’ 0 (UQU})
7 T — — . 2.1
ot M oz, oz; * or,x; P Oz, P (2.15)
oTr oTr 0*T —
2T a2 — — T 2.1
Per ( (915 + 8I3> )\al‘jl’j Pep (UJ ) ( 6)

onde 7; e x; sao vetores de velocidade média e de coordenadas, na notacao indicial, ¢
é tempo, p é a pressao média, T é a temperatura média, ¢, é a capacidade calorifica
especifica a pressao constante e A é a condutividade térmica. A dissipagao viscosa é
desprezada na equagao de energia. Os termos extras p@ sao chamados de tensoes
turbulentas ou tensdes de Reynolds e os termos pcpﬁ sao chamados de fluxos

térmicos turbulentos ou fluxos térmicos de Reynolds. A modelagem das tensoes de

Reynolds e dos fluxos térmicos turbulentos é chamado de problema de fechamento.

As flutuacoes turbulentas v; influenciam o curso do movimento médio ()
conferindo a este um aumento aparente na resisténcia contra a deformacao
(SCHLICHTING & GERSTEN [2]). Ou seja, o movimento flutuante age no movi-
mento médio de tal forma que sua viscosidade é aparentemente aumentada. Este
aumento de viscosidade aparente é o conceito central da consideracao tedrica da vis-
cosidade turbulenta nos escoamentos turbulentos. Baseado neste conceito, em 1877,
BOUSSINESQ propds a seguinte relagao entre a tensao turbulenta e a deformacao
do escoamento médio, que ¢é similar a relagao entre a tensao cisalhante e o gradiente

de velocidade de um escoamento newtoniano:

—— (6‘vi+8vj

2
- 5.k 2.1
PU;V L oz, 8x,~> + 501 (2.17)
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onde p; é a viscosidade dindmica turbulenta e k é a energia cinética turbulenta.

Analogamente a hipétese de viscosidade turbulenta, o fluxo térmico turbulento

pode ser definido como:

— oT
pcpv T = —peyoy—— (2.18)
P=3 P 8xj
com
Vi
= — 2.19
A P?“t ( )

onde oy ¢ a difusividade térmica turbulenta, v(= u¢/p) é a viscosidade cinemética

turbulenta e Pr; é ntmero de Prandtl turbulento dado por:

_ MG
At

onde \; é a condutividade térmica turbulenta.

Pr, (2.20)

Os modelos de turbuléncia para a equacao de energia sao em geral baseados
no conceito de nimero de Prandtl turbulento constante. O ntmero de Prandtl
turbulento é estimado pela analogia de Reynolds, segundo o qual as difusividades
de momento e térmica sao consideradas iguais, ou seja, Pr; = 1. A analogia de
Reynolds é uma simplificacdo, contudo é uma aproximagao razoavel para fluidos

reais com numero de Pr > 0, 5.

Os modelos de turbuléncia mais usados sao os baseados no conceito da viscosi-
dade turbulenta. Estes modelos classificam-se em modelos algébricos e diferenciais
lineares de uma ou duas equagoes. A viscosidade turbulenta, v, é primariamente
uma propriedade do escoamento, sendo modelada como o produto de uma velocidade

turbulenta e um comprimento de turbuléncia.

Os modelos algébricos nao utilizam equacoes diferenciais no célculo da viscosi-
dade turbulenta. Nestes modelos, a viscosidade turbulenta é determinada usando-se
somente as variaveis locais de escoamento médio. O efeito histérico da turbuléncia

nao é considerado. O primeiro modelo proposto foi o comprimento de mistura de
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Prandtl (PRANDTL [32] apud WILCOX [33]), que s6 é valido na regiao logaritmica
da camada limite. Os modelos de Cebeci-Smith (SMITH & CEBECI [34] apud
WILCOX [33]) e o de Baldwin-Lomax (BALDWIN & LOMAX [35] apud WILCOX
[33]) sao aprimoramentos do modelo de comprimento de mistura de Prandtl. Os mo-
delos algébricos s6 devem ser usados para escoamentos simples como camada limite,

jato e esteira.

Nos modelos diferenciais de uma equacgao, a viscosidade turbulenta é resolvida
através de uma equacao de transporte que normalmente é a energia cinética tur-
bulenta. Desta maneira, a viscosidade turbulenta leva em conta a historia do de-
senvolvimento da turbuléncia. SPALART & ALLMARAS [36] apud WILCOX
[33] formularam um modelo alternativo no qual a viscosidade turbulenta é determi-
nada diretamente de uma equacao de transporte para a propria viscosidade turbu-
lenta. Outros modelos de uma equagao sao os modelos de Prandtl (PRANDTL [37]
apud WILCOX [33]), de Bradshaw-Ferris-Atwell (BRADSHAW et al. [38] apud
WILCOX [33]) e de Baldwin-Barth (BALDWIN & BARTH [39] apud WILCOX
[33]).

Os modelos diferenciais de duas equagoes tém sido os mais utilizados nos célculos
de escoamento de processos industriais. Uma segunda equacao diferencial parcial é
introduzida para modelar a escala de comprimento da turbuléncia, além da equacao
da energia cinética turbulenta que modela a escala de velocidade turbulenta. Os
modelos de turbuléncia k — € e K — w sdo as principais vertentes e, por isso, serao
detalhados neste trabalho. Além destes, também sera descrito o modelo SST (Shear
Stress Transport), baseados em ambos, que foi 0 modelo utilizado no presente tra-

balho.

Modelo de Duas Equacoes k — ¢

E o modelo de duas equagoes mais popular, foi desenvolvido com contribuig¢oes
de CHOU [A0], DAVIDOV [41], HARLOW & NAKAYAMA [42] e JONES &
LAUNDER [43] apud WILCOX [33]. Posteriormente, LAUNDER & SHARMA
[44] apud WILCOX [33] reajustaram os coeficientes de fechamento do modelo que
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passou a ser referenciado como modelo k — ¢ padrdao. Este modelo introduz duas

propriedades para caracterizar o movimento turbulento, a energia cinética turbu-

lenta, k, e a taxa de dissipagdo de energia cinética turbulenta, e. Com estas duas
7 Y )

propriedades do escoamento, a viscosidade turbulenta foi definida como:

K2
= pC" (2.21)

onde C, ¢ a constante do modelo K — €. Os valores de x e € sao calculados pelas

equagoes de transporte:

Ok ok — 07; 0 e\ Ok
i U — — —pu)— — — =) — 2.22
p@t +pv] 8xj ,OUZU] &€ p€+ 81']‘ [(M+ 0-/@> 8%] ( )
86 86 8 Lt 3 € ﬁﬁvﬁ 62
= = — L P o L Cap— 2.23
Por TP%az, T o, K’” a€> axj] Vel g, T Al (2.23)
Os coeficientes para o problema de fechamento sao C, = 0,09, o, = 1,0,

Cd = ]_,44, CEQ = 1,92 e 0 = ]_,3

O modelo k — € padrao é estavel e robusto numericamente. No entanto, este
modelo foi formulado considerando a turbuléncia de altos ntmeros de Reynolds,
nao se aplicando nas regioes préximas a parede sélida. Tratamentos especiais, como
as funcoes de parede, tem que ser usados junto ao modelo de Kk — € padrao para as

regides préximas as paredes.

O modelo RNG k — € foi desenvolvido por YAKHOT & ORSZAG [45] apud
WILCOX [33], utilizando uma técnica estatistica rigorosa chamada de teoria do
grupo de renormalizacao (Renormalization Group Theory-RNG). Os resultados da
derivacao analitica levam a um modelo com constantes diferentes do modelo xk — €
padrao. Contudo, a forma final do modelo é bastante parecida a do modelo k — €
padrao. Este modelo descreve melhor o escoamento de niimeros de Reynolds baixos

e escoamentos proximos a parede.
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Modelo de Duas Equacgoes k£ — w

Este modelo foi proposto inicialmente por KOLMOGOROV [46] apud WILCOX
[33], e foi desenvolvido ao longo de cinco décadas com contribuigdes importantes de
SAFFMAN [7] apud WILCOX [33], SPALDING (veja LAUNDER & SPALD-
ING [48] apud WILCOX [33]) e WILCOX [49] apud WILCOX [33]. A viscosidade

turbulenta é representada por:

K
= p— 2.24
27 Pw ( )

onde w (= €/k) é a taxa de dissipagdo especifica.
A maioria dos cédigos utiliza a implementagao definida por WILCOX [49] apud

CFX-Solver Manual [50] conhecido como modelo k& — w de WILCOX (1998), onde

as equacoes de transporte de k e w sao descritas como:

ok Ok —— 07 / 0 e\ Ok
Dy i = gl 2 — — =) — 2.25
Por T PGy, = TPUVigy — PP T [(‘” aﬁ) aa;j] (225)
Oow Oow 0 jo Ow wﬁavii 2
— P = — — ) —| —a—vv; — 2.26
P o o 0z; 0z; l( * 0w> 8Ij] & Vit 0z; fpeo (2.26)
As constantes dos modelos tém os seguintes valores: 8 = 0,09, a = 5/9,

B8 = 0,075, 0, =2 ¢ 0, = 2.

O modelo kK — w é numericamente estavel, especialmente a baixos ntimeros de
Reynolds, resultando em solugoes convergentes mais rapidas. E adequado para de-
terminagao da turbuléncia proxima a parede, mas é sensivel as condigoes de contorno

de turbuléncia no escoamento livre.
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Modelo de Duas Equagoes SST (Shear Stress Transport)

Este modelo, desenvolvido por MENTER [51] apud CFX-Solver Manual [50], com-
bina as vantagens dos modelos k — € e Kk — w através de func¢oes de mistura (blend)
que selecionam automaticamente as zonas de aplicagao do kK — € ou do kK — w. Na
aplicacao do modelo, as equacgoes de transporte para kK — w sao utilizadas préoxima
a parede enquanto as equagoes transformadas de k — € sao adotadas na regiao longe

da parede.

As equacoes de transporte de k — € transformadas em k — w sdo:

Ok Ok — 07; / 0 e\ Ok

— PO — = —pUV;— — — | =— 2.27
Por T PGy, = TPUtigy. — PPt o K“ aﬁg> a:cj] (227)

Oow  Ow 0 e\ Ow w— 07; 9

p@t P Ox; N Ox; [( * 0w3> 8953-] agﬁvivj Ox; Papuo

1 0Ok Ow

1-F)2p————— 2.28
+( v pawgw Oz, Ox; ( )
onde os coeficientes tém os seguintes valores: G =0,09, ap = 5/9, 51 = 0,075,

Okl — 27 Ouyl1 = 2, Qg = 0,44, ﬁg = 0, 08287 Or2 — le 0,2 = 1/0,856

A ponderacao da contribuicao de cada modelo é dada pela fung¢ao mistura:

O3 = P+ (1— F) &, (2.29)

A funcao de mistura vale 1 na parede diminuindo até valor zero na regiao externa
a camada limite. Os termos ®; e &, representam as contribui¢oes de cada modelo.

A funcao de mistura F; é definida como:

F} = tanh (arg‘f) (2.30)
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sendo

2 4
arg; = min (max( Vr 500]/) Pr ) (2.31)

Bwy’ y2w ) CD,o01?

L Ok 0w
Owow O 0x;j’

CD, = max <2p 1.0 x 10—10> (2.32)

onde y é a distancia mais proxima da parede e v é a viscosidade cinematica (u/p).

O modelo SST tem um limitador para a viscosidade cinematica turbulenta,

obtido por:

a1 R

Vi =

max (aw, SFy) (2.33)

onde a; = 0,31, S é uma medida invariante da taxa de deformacao, definida por:

1 (0v; 0Ov;
cont 2 (8% + 3:151) ( )
e Fy é uma funcao mistura, analoga a Fi, definida como:
F, = tanh (argg) (2.35)
com

2 500
argy = max( ,\/E, 5 V) (2.36)

Fuwy  yw

O modelo SST permite predi¢oes acuradas da separagao sob condicoes de gradi-
ente adverso devido ao adequado transporte das tensoes cisalhantes. E recomendado

quando se deseja uma alta acuracia para resolugdo da camada limite (CFX-Solver

Manual [50]).

2.3.4 O Conceito de Camada Limite

Prandtl observou que préximo a um corpo sélido, numa regiao extremamente fina,

o fluido escoa lentamente, ndo podendo ser considerado como fluido nao viscoso.
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Com isso, o escoamento sobre corpos sélidos pode ser analisado dividindo-o em duas
regices (SCHLICHTING & GERSTEN [2]): a) uma fina regiao adjacente a fronteira
sélida, chamada camada limite, onde os efeitos viscosos sdo importantes; e b) a
regiao restante, fora da camada limite, onde o escoamento é dominado pelos efeitos
inerciais e o efeito da viscosidade é desprezivel, ou seja, o fluido pode ser tratado
como nao viscoso. Dentro da camada limite, o componente da velocidade normal
a superficie sélida cresce gradativamente, do valor v = 0 até seu valor maximo
(V), que corresponde ao escoamento nao viscoso da regiao externa. Assim, héd um
gradiente de velocidade normal a parede muito grande dentro da camada limite que

torna as tensoes viscosas importantes, mesmo quando a viscosidade é pequena.

Dentro da camada limite, o escoamento pode ser laminar ou turbulento. A
transicao do escoamento laminar para turbulento numa camada limite é caracteri-
zado por um rapido aumento na espessura da camada limite. A transicao na camada
limite é influenciada por fatores como transferéncia de calor, gradiente de pressao da

corrente livre, rugosidade da superficie e intensidade turbulenta da corrente livre.

Nos escoamentos em camada limite, a velocidade de referéncia na equagao ([2.12))
do parametro de Reynolds ¢é a velocidade da regiao externa, V, = V., e a dimensao
caracteristica normalmente corresponde a posi¢ao ao longo da placa, z. Para uma

placa plana, o nimero de Reynolds critico varia entre 3,5 x 105 e 5 x 10°.

Quando a camada limite torna-se turbulenta, nem toda regiao dentro da camada
limite é afetada pela viscosidade. Na figura [2.1] é mostrado o escoamento préximo a

uma superficie plana dividido em quatro regides distintas (BIRD [1]):

1. subcamada viscosa: regiao muito préxima da parede, escoando em regime

VviScoso.

2. camada tampao: onde ocorre a transicao entre as subcamadas viscosa e

inercial.

3. subcamada inercial: no inicio da corrente turbulenta principal, onde a vis-

cosidade, tem um papel menor.
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Figura 2.1: Regites de escoamento para descrever a turbuléncia proxima a uma
parede (BIRD [I]):1) subcamada viscosa, 2) camada tampao, 3) subcamada inercial,

4) corrente turbulenta principal.

4. corrente turbulenta principal: onde a viscosidade nao é importante.

Estimacao da espessura da camada limite

A definicao da espessura da camada limite é arbitraria, uma vez que, o perfil de
velocidade na camada atinge seu limite apenas assintoticamente (CURLE & DAVIES
[52]). Neste sentido, o valor da espessura d, ¢ infinito. Contudo, para propdsitos
praticos é possivel estimar a espessura da camada limite como sendo a distancia
da superficie sélida ao ponto onde a velocidade atinge 99% da velocidade na regiao
externa. Para camada limite em placa laminar, a espessura da camada limite pode

ser estimada a partir de sua solucao analitica, obtendo-se a relacao:

pu— 2 -37
T Re,, ( )

onde x é a distancia ao longo da placa a partir da borda frontal e Re, é o niimero

de Reynolds baseado na distancia x.
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Considerando que a camada limite turbulenta inicia em x = 0, a espessura da

camada limite em escoamentos turbulentos pode ser estimada por:

0, (x) 0,375
r  Rel

T

(2.38)

Das equagoes (2.37) e (2.38)) verifica-se que a espessura da camada limite

0,8

turbulenta varia com z"°, enquanto a espessura da camada limite laminar varia

com 1'0’5.

Separacao da camada limite

Um aumento de pressao na direcao do escoamento na camada limite, ou seja, um
gradiente de pressao adverso aumenta a espessura da camada limite. O gradiente
de pressao e as fortes forgas de atrito agem reduzindo o momento na camada limite,
podendo causar uma deflexdo com o fluido se desviando para fora da area de pressao
alta e separando-se da superficie sélida. A separacao da camada limite estd sempre
associada com a formacao de vortices e com grandes perdas de energia na esteira do
corpo, atras do ponto de separacao (SCHLICHTING & GERSTEN [2]). A figura

mostra o fluxo na camada limite perto do ponto de separacao, S.

A posicao do ponto de separacao é definido pela condi¢ao de gradiente de veloci-

Figura 2.2: Esquema do fluxo na camada limite préximo ao ponto de separacao.

S =ponto de separagdo. (SCHLICHTING & GERSTEN [2])
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dade normal a parede nulo, ou seja, a tensao cisalhante a parede, 7, é zero:

Tw = g: =0 (2.39)

w

A teoria da separacao da camada limite é importante para explicar os arrastes
de atrito e de forma e, consequentemente, no desenvolvimento de projetos onde o

arrasto deve ser minimizado como nos projetos de aerofdlios de aviao e de carros.

Camada limite térmica

De forma analoga ao campo velocidade, o escoamento de um fluido com temperatura
T sobre um corpo sélido também pode ser dividido em duas regides: a) uma regiao
bem proxima a parede, definida como camada limite térmica, onde a condutividade
térmica é importante e b) a regido restante, onde a condutividade térmica pode ser
desconsiderada. Dentro da camada limite térmica, a temperatura do fluido varia da
temperatura da parede (T) (temperatura requerida pelo equilibrio termodindmico
para o fluido imediatamente adjacente a superficie) até T,, (temperatura do fluido

na regiao externa).

A espessura da camada limite térmica, o7, ndo é necessariamente igual a es-
pessura da camada limite de momentum, 4. O ntmero de Prandtl é o parametro
adimensional que relaciona a razao das espessuras das camadas limites. O niimero
de Prandtl é uma propriedade fisica definida pela razao entre duas quantidades que
caracterizam as propriedades de transporte do fluido, quais sejam, a viscosidade

cinematica com respeito ao momento e a difusividade térmica com respeito ao calor.

Quando Pr = 1, as espessuras das duas camadas limites sdo da mesma ordem
de magnitude (d7 = ¢). Para nimeros de Pr muito grandes, iy << 4, o campo
térmico sera dependente do campo velocidade e para ntimeros de Pr muito pequenos,
or >> 0 e, neste caso, a camada limite de velocidade pode ser desconsiderada no

calculo da camada limite térmica.
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Perfis de Velocidades da Parede

Na regiao préxima a parede, os termos convectivos sao despreziveis comparando com
o termo de tensao cisalhante. Assim, a tensao cisalhante total composta por tensao
viscosa e tensao turbulenta é aproximadamente constante e igual a tensao cisalhante

na parede, 7,,. Assim,

v
Tiotal = Tw = P (V + 1) 9y (2.40)

DEISSLER [53] apud BURMEISTER [54] prop6s uma expressao empirica para
a viscosidade cinematica turbulenta na regiao proxima a parede, que ¢é calculada,

com n = 0,124, por:

v, = n*vy {1 — exp (—n2vy)] (2.41)
v

Similarmente, VAN DRIEST [55] apud BURMEISTER [54] também apresentou

uma relagao para a viscosidade turbulenta:

21 0v 26V
v, = K%)? {l—exp (—Zﬂ o K =0,4 e A= o (2.42)
onde v* é chamada de velocidade de atrito, sendo definida por
T,
vt = [ 2.43
; (2.43)

O perfil de velocidade turbulenta adimensional para um fluxo turbulento esta-
cionario completamente desenvolvido num tubo usando a férmula de viscosidade

cinematica de Deissler, equagao (2.41)), pode ser dado por:

dvt 1

dyt 1+ n2otyt[1 —exp (—n2vtyt)]’ v (0) (244)
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onde y* e v™ sdo, respectivamente, a coordenada adimensional normal & superficie

e a velocidade adimensional definidas por:

LT
. =7 2.45
vt= y (2.45)

Na regiao mais préxima a parede — subcamada viscosa — efeitos moleculares

prevalecerao, entao:

dv* N

dyi ~ 1, v (0)=0 (2.46)
ou seja,

vt~ yT 0<yt <5 (2.47)

significando que o perfil de velocidade de um escoamento turbulento possui forma

linear numa regiao muito préxima a parede.

Na camada tampao, ambos os efeitos moleculares e turbulentos sao importantes.

A integragao da equagao ([2.44]) resulta no seguinte perfil aproximado de velocidade:

+

vF~5+1n <y5> (2.48)

que apresenta boa acuracia para valores de 5 < y* < 26.

A teoria do comprimento de mistura de Prandtl é utilizada na regiao da subca-
mada inercial. Desconsiderando a contribuicao dos efeitos moleculares, chega-se ao

seguinte perfil de velocidade logaritimico:

1
vt ==yt +C (2.49)
K

Demonstrou-se experimentalmente que os seguintes valores sao razoaveis para

a constante de von Kéarman, x = 0,4 e C' = 5, resultando (SCHLICHTING &
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GERSTEN [2]):

vt =25Inyt+5  yT>30 (2.50)

A equagao (2.50)), é conhecida como distribuicdo logaritimica universal de veloci-
dades de Kdrman-Prandtl (BIRD [1]).

Na regiao da corrente turbulenta principal, o perfil de velocidade pode ser des-

crito como (BURMEISTER [54]):

ot =874 (y") (2.51)

Uma representacao do perfil de velocidade através de uma tnica equacao para
toda a regidao da parede foi proposta por REICHARDT [56] apud BURMEIS-
TER [54]:

+ +
+_ + _ A O _ +
v —2,51n(1+0,4y )+7,8[1 exp( 11) < 11>exp< 0,33y )] (2.52)
SPALDING [57] apud BURMEISTER [54] também apresentou uma proposta de

uma Unica equagao para perfil de velocidade da parede, com x = 0,0407 e E = 10:

+\2 41\3 +\4
yt=ovt+ B e —1— kot — (m;' S (m?;)' S _ (KL ) (2.53)

Perfis de Temperatura da Parede

O fluxo de calor numa camada limite turbulenta desenvolvida, na direcao y, é re-

presentado por:

dT
7= —pc, (0 + ) — (2.54)
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Similarmente a camada limite de velocidade, o fluxo de calor proximo a parede
para valores pequenos de y pode ser considerado constante e igual ao fluxo de calor

na parede, ¢,. Resultando,

drt (1 vy /v
I 7 I 2.55
dyt (Pr * Prt> ( )

com as seguintes variaveis adimensionais:

=2, T*Z(T—Tw)<pcpv*>’ yr=t vt= o (256)
p w v (%

Para determinacao do perfil de temperatura é necessario primeiro determinar
o perfil de velocidade. Igualmente a camada limite de velocidade, a camada li-
mite térmica é dividida nas regides: subcamada viscosa, camada tampao e ntcleo
turbulento. Na subcamada viscosa, os efeitos moleculares predominam sobre os

turbulentos e v, /v pode ser desconsiderada. Assim,

ATt = —Pry™, yt <5 (2.57)
onde AT =T+ (y*) —=T%(0)
Na camada tampao, efeitos moleculares e turbulentos devem ser considerados.

Utilizando o perfil de velocidade para esta regiao determinado pela equacao ([2.48]),

resulta no seguinte perfil de temperatura para Pr; constante:

AT+ — _/30 dy*
B 5 1/Pr+ (1/Pry)(y*t/5—1)
P
— —5Prn <5T + 1) . S<yt<30 (2.58)
PTt

No ntcleo turbulento, efeitos moleculares podem ser desconsiderados, exceto

para os metais liquidos. Assim, considerando Pr; constante, o perfil de temperatura
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pode ser determinado pela seguinte expressao:

AT = —Pr, v —=5(1+m6)|,  y">30 (2.59)
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Capitulo 3

Metodologia Numeérica

3.1 Modelo geométrico

O objeto de estudo do presente trabalho é um prato coletor de liquido de uma fra-
cionadora a vacuo da unidade de destilacao chamado coletor de gaséleo residual. A
figura mostra uma configuracao simplificada da torre de vacuo com as retiradas
dos produtos GOL (gasoleo leve), GOP (gasdleo pesado) e RV (residuo de véacuo), a
carga é o RAT (residuo atmosférico) e o GOR (gaséleo residual). Como observa-se,
o coletor de gasoéleo residual esté localizado logo acima do bocal de entrada de carga

na torre de vacuo. As principais fungoes deste coletor sao:

e garantir uma boa distribuicao de vapor através das chaminés,
e cvitar a contaminacao do gasoéleo pesado,

e reter as goticulas de residuo de vacuo arrastadas com o vapor.

Conforme dito na secao da introducdo, para aumentar a recuperacao de
gaso6leo no processamento de cargas mais pesadas, os refinadores operam a torre de
vacuo sob condigdes de operagao mais severas. Este é um dos principais motivos

da maior incidéncia de coque nas fracionadoras a vacuo, sendo a se¢ao de 6leo de
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Figura 3.1: Configuracao simplificada da torre de vacuo

lavagem, a regiao mais propensa ao coqueamento. Assim, a confiabilidade desta

fracionadora passa por um projeto adequado do coletor de gasdleo residual.

O coletor de gaséleo residual é constituido por: a) chaminés que tém a fungao
de distribuir o vapor ascendente, b) calha para coletar o liquido dentro da torre e ¢)
bocal para saida do liquido da fracionadora. Um dos requisitos para o projeto deste
coletor baseia-se no céalculo do gradiente de fluxo liquido de maneira que o tempo de
residéncia de liquido seja minimo para evitar o coqueamento. Grande parte destes
coletores operam quase que completamente seco. Em alguns projetos, o nivel de

liquido no coletor é controlado dentro da calha.

No presente trabalho, com a finalidade de analisar o perfil de distribuicdao de

velocidade e de temperatura do liquido no coletor e a formacao de coque, a interface
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Chaminés

Figura 3.2: Geometria do coletor de gaséleo residual

de liquido no coletor esta localizado acima da calha, numa altura intermediaria a
altura das chaminés. Assim, toda a regiao de liquido em torno da chaminés e a calha

é considerada como dominio fisico.

A geometria é baseada num coletor de liquido de gasodleo residual de uma refinaria
da PETROBRAS. Ela foi gerada em tamanho original, tridimensional no software
Workbench da ANSYS. O coletor tem 8840 mm de didmetro, seis chaminés centrais
com areas de 3200 mm de comprimento e 700 mm de largura e quatro laterais com
area de 2000 mm de comprimento e 700 mm de largura, a calha tem altura de 510
mm e area de 7200 mm de comprimento e 560 mm de largura e o bocal de saida
tem 146,3 mm de didmetro interno. A figura mostra a geometria do coletor de

gasoleo residual.

Na tabela [3.1] estao descritas as principais propriedades fisicas do gaséleo resi-

dual.
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Tabela 3.1: Propriedades do gaséleo residual (T' = 370°C)

Propriedades Valor
massa especifica, p 797,8447 kg/m?
viscosidade dinamica, g 0,6665 cP
condutividade térmica, \ 0,1147 W/(m.K)

capacidade térmica especifica a pressao constante, ¢, 2921,97 J/(kg.K)

3.2 Equacoes governantes

A formulagao matemaética para o escoamento de um fluido é baseada nas equagoes
de Navier Stokes definidas na secao [2.3.1] As seguintes consideragoes foram feitas

para o presente trabalho:

e escoamento tridimensional e turbulento,

fluido newtoniano incompressivel,

propriedades fisicas do fluido (p, i1, A, ¢,) constantes,

o fluido é isotroépico,

a lei de Fourier é valida,

outras fontes de calor (radiagao, reagoes quimicas, etc) sdo desconsideradas.

Mediante as consideragoes acima as equagoes de Navier Stokes sdo descritas da

seguinta maneira:

Equacao da continuidade

V-v=0 (3.1)
Equacao de movimento
O(ov -
(gtv) = -V (pvV) - Vp+pu (VV + (VV)T) — V- (pv'v') (3.2)
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Equacao de energia

pcp%f = —V-(pTv) + V- (A +\)VT) (3.3)

Na equagao de movimento (3.2)), o tltimo termo do lado direito ¢ modelado pela
equagao (2.17), apresentada na segao [2.3.3|

Na modelagem da turbuléncia foi utilizado o modelo SST (Shear Stress Trans-
port). Este modelo, com valores de y* < 2 e cerca de 15 volumes ao longo da
espessura da camada limite, é apropriado para resolver os perfis de velocidade e

temperatura proximos a regiao de parede.

3.3 Modelo cinético de coque

A formacao de coque é estimada por um modelo cinético a partir de asfaltenos.
E sabido que os asfaltenos sao os principais precursores na formacao de coque. Os
parametros cinéticos para o asfalteno foram obtidos na literatura (GONCALVES [3])
num estudo sobre comportamento térmico de asfaltenos de um petréleo brasileiro.
No trabalho de GONCALVES [3], foi feita uma andlise por espectroscopia de ab-
sor¢ao na regiao do infravermelho mostrando que o espectro dos asfaltenos extraidos
da bacia de Campos tem perfil similar ao dos asfaltenos isolados de diferentes ori-
gens geologicas. A tabela mostra o resultado da andlise elementar dos asfaltenos

isolados do petrdleo da bacia de Campos no trabalho de GONCALVES [3].

O estudo do comportamento térmico dos asfaltenos foi feita pela técnica de ter-
mogravimetria. Esta técnica consiste em se aquecer uma amostra em uma balanca e
registrar a perda ou ganho de massa durante o programa controlado de temperatura.
O estudo cinético de decomposi¢ao térmica dos asfaltenos por termogravimetria foi
realizado pelo programa de cinética fornecido pelo fabricante do analisador TGA -
951. Este programa é baseado no método desenvolvido por FLYNN & WALL [5§]
apud GONCALVES [3] que determina os pardmetros cinéticos das curvas de perda

de massa versus temperatura obtidas em diferentes taxas de aquecimento.
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Tabela 3.2: Analise elementar dos asfaltenos isolados do petréleo da bacia de Cam-

pos (GONCALVES [3]).

Elemento  Resultado

Carbono 85.8 Y%m
Hidrogénio 8.4 %m
Nitrogénio 1.8 %m

Oxigénio 1.3 %m

Enxofre 0.93 %m

Niquel 26 ppm

Vanadio 28 ppm
Ferro 4.2 ppm

Cobalto 1.9 ppm
Gélio < 0.5 ppm

O programa utiliza como base a equagao de Arrhenius:

W — ke () £ (@) (3.4)

O experimento é feito a uma taxa linear de aquecimento, (3, assim:

dT

Para uma cinética de primeira oredem, resulta em:
dov E,

onde « é a fragdo reagida, t é tempo, ky é o fator pré-exponencial em 1/min, F, é

a energia de ativacao em J/mol, R é a constante dos gases e T' é a temperatura.

Resolvendo a equacgao diferencial e fazendo uma série de aproximacoes,
determinou-se a energia de ativagao para diferentes graus de conversao através do
coeficiente angular das retas, obtida no grafico de log (§ versus 1/T. A tabela
apresenta os valores de energia de ativacao a diferentes niveis de conversao. Observa-
se que a energia de ativagao aumenta gradualmente com a temperatura, indicando

que o mecanismo de decomposi¢ao é dependente do nivel de conversao. Porém, no
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Tabela 3.3: Energia de ativacao a diferentes niveis de conversao entre temperaturas

de 300 e 500°C (CONCALVES [3]).
% Conversao FE,, kJ/mol Log kg, 1/min

) 175.5 12.33
10 175.2 12.16
15 179.1 12.41
20 182.6 12.66
25 185.2 12.83
30 189.1 13.10
35 192.8 13.37
40 195.6 13.56
45 198.0 13.73
20 198.9 13.80
60 199.0 13.90
70 202.7 13.88
30 207.5 14.26
90 231.0 15.82

estudo e na vasta literatura, a cinética de coqueamento é considerada correspondente

a uma reacao de primeira ordem.

Para o presente trabalho foram adotados os parametros cinéticos referentes a 5%
de conversao a coque. Nao é esperado no coletor de gaséleo residual uma conversao
alta de asfaltenos em coque pelo fato da temperatura nesta regiao da fracionadora

encontrar-se por volta de 400°C.

Na implementac¢ao do modelo cinético no simulador da ANSYS CFX-11.0, asfal-
teno e coque foram adicionados na simulacao na forma de variaveis adicionais. Estas
sao definidas como componentes escalares que sao transportadas pelo escoamento
sem alterd-lo (ANSYS Solver Manual [50]). A formulagdo da reagdo quimica de
formacgao de coque é representada como um termo fonte nas equacoes de transporte

do asfalteno e do coque. A equagao de transporte para o asfalteno foi modelada da
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seguinte maneira:

0C 4 B _ 12

onde C4 ¢ a concentragao de asfalteno, u; ¢ a viscosidade dindmica turbulenta, Sc¢;

é o numero de Schmidt turbulento e R¢ é a taxa de reacao de formacao de coque.

O coque foi modelado por uma equacao de transporte difusiva, definida por:

aC
7(%0 =V - (DcVCe) + Re (3.8)

onde C¢ € a concentragao de coque, D¢ é a difusividade cineméatica para o coque e

R é a taxa de reacao de formacao de coque.

No entanto, no presente trabalho, é considerado que o coque é apenas acumulado

no dominio. Logo, a equagao (3.8) simplifica-se para:

aCe
= Ro (3.9)

As seguintes simplificagoes foram adotadas na implementacao do modelo cinético

de coque:

e 0 periodo de indugao do coque nao foi considerado no estudo.

e a quantidade de asfalteno no coletor de gaséleo residual é infima numa fra-
cionadora a vacuo operando sob condi¢goes normais. Com isso, o asfalteno
pode ser considerado como trago na formulagao do problema, nao interferindo
no balanco de massa do problema. Isto permitiu o uso de variaveis auxiliares

no transporte de asfalteno e coque.
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3.4 Algoritmo de Solucao

O cédigo de fluidodinamica computacional comercial CFX versao 11.0 da ANSYS
Technology foi usado para solucao numérica do problema de estudo. As equacoes
foram discretizadas pelo método de volumes finitos baseado em elementos finitos
(EbFVM). Este método utiliza o conceito do método de volumes finitos, visto na
se¢ao [2.3.2] no qual as equagOes governantes sdo integradas sobre os volumes de
controle. No entanto, os balangos sobre esses volumes sao feitos através de um
somatorio de fluxos calculados nos pontos de integracao dos elementos. Ou seja, este
método realiza balangos sobre um volume de controle criados a partir dos elementos,
emprestando do método de elementos finitos apenas o conceito de elemento e sua

representagao geométrica (MALISKA [29]).

O programa da ANSYS CFX-11.0 utiliza o arranjo co-localizado para o arranjo
das variaveis dependentes da malha. Por este arranjo, todas as variaveis estao
localizadas no centro do mesmo volume de controle. Assim, os volumes de controle
sao idénticos para todas as equagoes de transporte. O problema do desacoplamento
do campo de pressao é resolvido através do método de discretizagao Rhie Chow [59]
apud CFX-Solver Manual [50], onde um termo de variacao de pressao de alta ordem

é carregado numa equacao de movimento em cada ponto de integracao.

Para a discretizagao dos termos temporais das equagoes governantes foi adotado o
método implicito de segunda ordem. Para os termos convectivos, o seguinte esquema

de alta resolucao foi usado para a discretizacao:

onde ¢;, ¢ o valor da variavel no ponto de integragao, ¢, ¢ o valor varidvel no né
upwind, r é o vetor do ndé upwind para o ip, o valor de (3 é o valor mais préximo de
1 que for possivel para que nao haja oscilagoes locais e V¢ é o gradiente do volume

de controle do né upwind.

O sistema de equagoes hidrodinamicas discretizadas pelo método de EbFVM ¢é
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resolvido de forma acoplada através do método multigrid. Neste método, todas as
incégnitas sao resolvidas simultaneamente por uma dnica matriz envolvendo todos
os coeficientes das equacoes algébricas lineares. A aceleracao da convergéncia neste
método é conseguida fazendo-se malhas de diferentes tamanhos. O fundamento é que
os erros sao eliminados com comprimentos de onda da ordem do tamanho da malha.
Assim, os erros em todas as frequéncias serdo eliminados, acelerando o processo de
convergéncia (MALISKA [29]). O procedimento consiste em identificar na malha
fina as dire¢oes onde os coeficientes sao dominantes, e nesta direcdo, engrossar a

malha, de modo a filtrar as frequéncias advindas de qualquer difusdo numérica.

O programa da ANSYS CFX 11.0 utiliza o método algébrico ACM (Additive
Correction Multigrid). Seu principio bésico consiste em manter os principios de
conservagao nos blocos de malha criados na malha fina. A malha grossa é criada a

partir da unido dos volumes originais da malha fina até se obter volumes maiores.

3.5 Condicoes de contorno e iniciais

O dominio computacional do coletor de gasoéleo residual esta esquematizado na figura
3.3, onde z é a direcao de saida do escoamento pelo bocal e z a diregao vertical.
No presente trabalho, a formulag¢ao do problema foi simplificada considerando ape-
nas o escoamento da fase liquida. A regido de troca de calor e de massa entre o
liquido vindo da sec@o superior da fracionadora a vacuo e o vapor da se¢ao nao foi
considerada. Dessa forma, a condicao de entrada de liquido no dominio computa-
cional foi localizada na interface gés-liquido do coletor (que esté a uma certa altura

intermediaria das chaminés).

Na entrada foram especificadas a vazao massica e a temperatura do gaséleo
residual e a concentracao de asfalteno. Na formulag¢ao do problema nao é considerado
a existéncia de coque na entrada. Foi considerado o efeito da turbuléncia na entrada
com intensidade de turbuléncia de 10%. A vazao madssica é especificada normal ao

contorno e o fluxo massico foi feito uniforme sobre toda a superficie de entrada.
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Figura 3.3: Dominio computacional do coletor de gasoleo residual

Neste caso o fluxo méssico é calculado (ANSYS Solver Manual [50]):

o

m
 [gdA

onde a [¢dA é a area superficial da entrada integrada a uma dada resolugao de

pv (3.11)

malha.

Na regiao de saida, foi imposta uma condi¢ao de pressao estatica média. Desta
maneira, é permitido que a pressao estatica varie localmente no contorno, mas sendo
restringida pelo valor médio da pressao especificado. Neste trabalho, o coque é
apenas acumulado no dominio, nao sendo transportado pelo fluxo. Uma condicao

de fluxo de entrada zero foi prescrita para o coque no contorno de saida.

Foi adotada uma temperatura prescrita para o fundo, calha e chaminés repre-
sentando a temperatura do vapor ascendente. Estas regides foram denominadas na

formulagao do problema como parede aquecida.

A lateral do coletor foi representada como parede adiabatica. Condi¢do de nao-
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deslizamento foi considerada para ambas as paredes (adiabatica e aquecida), ou seja,
a velocidade do fluido na parede é zero. Para o asfalteno, uma condi¢ao de contorno

de fluxo zero foi implementada nas paredes adiabatica e aquecida.

A seguir descreve-se de forma sucinta as condi¢oes de contorno usadas para o

problema:

1. Entrada

o thcor = T, 1453 kg /s
e [ =10%

o Toor = 370°C

e Cc =0kg/m?

e C4 =30 kg/m?
2. Saida

e P, =0Pa

e DVCe-n=0kgm?s!
3. Parede Aquecida

e nao-deslizamento
® Ttundo = 400, 7°C

e DVCy - n=0kgm?s?
4. Parede Adiabatica

e nao-deslizamento

e DVCy - n=0kgm 25!

As varidveis usadas para inicializagao do problema foram os trés componentes do
vetor velocidade, a pressao estatica, a temperatura do gaséleo residual na entrada, a
intensidade turbulenta, a razao entre a viscosidade dindmica turbulenta e viscosidade
dindmica molecular e as concentracoes de coque e asfalteno. A tabela mostra

os valores que foram usados para as variaveis de inicializacao.
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Tabela 3.4: Condigoes iniciais

Variavel Valor Inicial

% 0 m/s
P 0 Pa

T 370°C

1 0,05
i/ 10

Coque 0 kg/m?
Asfalteno 30 kg/m?

3.6 Geracao da malha

A malha computacional representa a geometria da regiao de interesse. No processo
de geracao da malha, o dominio do escoamento é subdividido em um grande niimero
de volumes de controle. Todos estes volumes juntos formam a malha da geometria.
Em cada volume de controle, as equagoes do modelo sao resolvidas, resultando em
distribui¢oes discretas de massa, momento e energia. O numero de volumes na
malha deve ser suficientemente grande para que se tenha uma resolucao adequada
da representacao da geometria do escoamento e do fenémeno do escoamento no

dominio.

A malha pode ser estruturada, nao-estruturada e hibrida. A malha estruturada
consiste de elementos hexaédricos. Neste tipo de malha, as arestas da célula formam
linhas continuas que comeg¢am e terminam nas faces do bloco oposto. Os elementos
hexaédricos sao teoricamente os elementos mais eficientes, porém nao se adaptam
bem em geometrias complexas. Malhas nao estruturadas podem ser geradas au-
tomaticamente, sem considerar a continuidade das linhas da malha no arranjo dos
volumes de controle. A informacao da conectividade para cada face de célula neces-
sita ser armazenada em uma tabela, resultando num aumento de armazenamento
e tempo de calculo. Normalmente é formada por elementos tetraédricos. A malha
hibrida combina diferentes tipos de elementos: tetraédricos, hexaédricos, prismas e

piramides.
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A geometria do presente trabalho foi representada por uma malha nao-
estruturada hibrida. O programa computacional usado para a geracao da malha
foi o ICEM-CFD. A regido do escoamento préximo a parede aquecida (camada li-
mite) é a regido de maior interesse para analise de formagao de coque. Para resolver
esta regiao, foi feito um refinamento com 15 camadas de elementos prismaticos.
Este tratamento da parede juntamente com a utilizacao do modelo de turbuléncia
SST permitiu que os gradientes de velocidade e temperatura dentro da camada li-
mite fossem resolvidos. Testes de simulagoes foram realizados com trés malhas com
tamanho de 270188, 588451 e 1289207 nbs para verificar a sensibilidade dos resul-
tados da simulagao ao tamanho da malha. As figuras [3.4] mostram em

destaque as camadas de prismas empregadas nas malhas do trabalho.

3.7 Critério de convergéncia

O nivel de convergéncia foi analisado baseado no residuo de cada equagao dis-
cretizada do problema. O residuo é uma medida do nao fechamento de balango
local das leis de conservagao de massa, momento e energia em cada volume de con-

trole, ou seja, o residuo indica o quao longe a solu¢ao aproximada apresentada esta

das leis de conserva¢ao (MARNET-CFD [60]).

O critério de convergéncia da solugao numérica é entao baseado nos residuos
normalizados das equagoes que sao somados para todos os volumes de controle no
dominio computacional. A convergéncia foi considerada atingida quando os residuos
maximos ficaram menores que 10™*. Nas simulacoes transientes com malhas de
diferentes tamanhos, todas as variaveis dependentes atingiram o critério de con-

vergéncia, ao longo de cada passo de integragao temporal.
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Figura 3.4: Detalhe das camadas de prisma para a malha 1

Figura 3.5: Detalhe das camadas de prisma para a malha 2
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Figura 3.6: Detalhe das camadas de prisma para a malha 3

3.8 Estratégia de solucao

Este trabalho consistiu no estudo do coletor de liquido do gaséleo residual contem-
plando apenas a fase liquida. Primeiramente, o problema foi simulado no estado
permanente sem a ativagdo da formacao de coque. Nesta simulagao foi observado
uma quase convergéncia para qualquer passo de tempo, indicando um comporta-
mento quase estacionario das variaveis dependentes. O resultado desta simulagao
(perfis de velocidades e pressao) foi usado como valor inicial para uma simulagao
transiente ainda sem ativagao da formacao de coque. Esta simulacao foi rodada por
um tempo de 0,02 segundos apenas para estabilizar os perfis de velocidade, pressao
e temperatura. E, finalmente, o resultado desta simulacao foi utilizado como valor
inicial para a simulacao transiente com formacao de coque. A simulacao foi rodada
por um tempo de 1000 segundos que é aproximadamente o tempo de residéncia do
gasoleo residual no coletor. Este procedimento foi realizado para as trés malhas na

geometria original.
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Capitulo 4

Resultados e Discussoes

4.1 Teste de convergéncia de malha

Trés malhas foram geradas para o teste de convergéncia dos resultados. O niimero
de nés da malha mais refinada é aproximadamente o dobro da malha intermediaria
e quatro vezes o da malha grosseira. As malhas foram refinadas na regiao préxima
a parede, tendo como critério o valor de y*. Todas as malhas sao nao-estruturadas
hibridas com tetraedros e com 15 camadas de prismas préximo a parede. Nas tabelas
11l e sao mostradas as andlises dos valores de y* para cada malha. Nota-se
que, com excecao da superficie da face de saida, o maior valor de y* ficou da ordem
de 5 na malha 1, da ordem de 2 na malha 2 e da ordem de 1 na malha 3. A superficie

da saida obteve valores altos de y™ devido a velocidade mais alta.

Tabela 4.1: Anélise de y* para a malha 1: 270188 nds

Superficie ™ min y* max yT médio

Lateral 0,015 1,07 0,34
Chaminés 0,016 1,59 0,25
Fundo 0,018 2,45 0,32
Calha 0,056 5,16 0,70

Face da saida 0,44 19,47 5,20
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Tabela 4.2: Anélise de y* para a malha 2: 588451 nds

Superficie ™ min y* max yT médio

Lateral 0,011 0,75 0,22
Chaminés 0,0039 0,88 0,13
Fundo 0,0041 1,40 0,18
Calha 0,017 2,63 0,33

Face da saida 0,12 14,52 3,03

Tabela 4.3: Anélise de y* para a malha 3: 1289207 nos

Superficie ™ min y* max yT médio

Lateral 0,0029 0,45 0,14
Chaminés 0,0016 0,56 0,065
Fundo 0,0016 0,93 0,088
Calha 0,0095 1,39 0,18
Face da saida 0,046 9,49 1,05

Com o refinamento das malhas feito de acordo com o objetivo de diminuir os
valores de y™ nas regioes de interesse, a etapa seguinte foi simular as trés malhas no
modo estacionario do CFX. O modelo de turbuléncia usado foi o modelo SST e o
esquema de discretizacao para os termos convectivos foi o de alta resolu¢ao conforme
descrito na se¢ao [3.4] O critério de convergéncia adotado foi o maximo residuo de
107° e para o critério de balanco global foi imposto uma meta de fechamento de
99,9 %. O ntmero de iteragoes maximo estipulado foi de 1000. Para resolver o
sistema de equagoes discretizadas do problema no modo estacionario, ANSYS CFX
utiliza uma simulacao transiente como forma de subrelaxar as equagoes até a solugao
estacionaria. A simulacao iniciou com passo de tempo de 0,01 segundos e, com a
diminui¢ao dos residuos no decorrer da simulac¢ao, este passo de tempo foi aumentado

até 50 segundos.

As simulagoes no modo permanente nao convergiram com os critérios adotados.
No entanto, observa-se pelos graficos [4.1] das malhas 1, 2 e 3 que os residuos
das equagoes hidrodindmicas foram diminuindo até que comecaram a oscilar dentro

de um patamar curto e permaneceram neste patamar até o nimero maximo de
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Figura 4.1: Residuos das equagoes hidrodindmicas da simula¢ao permanente da

malha 1.

iteragoes estipulado sugerindo um estado quase-estacionario.

Como nao foi obtida a convergéncia requerida nas simulagoes no modo perma-
nente, partiu-se para a solucao do problema no modo transiente. Toda a formulagao
do problema para a simulacao transiente esta descrita no capitulo (3| usando o mo-
delo de turbuléncia SST, o esquema de alta resolucao para a discretizagao dos termos
convectivos e o método implicito de segunda ordem para a integragao no tempo. O
critério de convergéncia adotado foi 0 maximo residuo de 10~* e para o critério de

balanco global foi designada uma meta de tolerancia de 99,9 %.

As simulagoes transientes foram rodadas até 1000 segundos que corresponde a
aproximadamente um tempo de residéncia (1079 segundos). O nimero de iteragoes
internas para fechar um passo de tempo foi de no minimo 2 e maximo de 20. Foi
adotada a opc¢ao de passo de tempo adaptativo, iniciando com passo de 0,002 segun-
dos e com nimero maximo de Courant de 2. No transcorrer da simulacao, o nimero

méaximo de Courant foi aumentado até um valor de 200. O numero de Courant é
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Figura 4.2: Residuos das equagoes hidrodinamicas da simulagao permanente da

malha 2.
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Figura 4.3: Residuos das equagoes hidrodinamicas da simulacao permanente da

malha 3.

28



definido para uma malha unidimensional como:

vt
Ax

onde v é a velocidade do fluido, At é o passo de tempo e Az é o tamanho da malha.

(4.1)

Courant =

O numero de Courant para uma melhor descricao do comportamento transiente das
variaveis deveria ser da ordem de 1. Numeros altos de Courant podem tornar a
simulagao instavel e também detalhes da fluidodinamica transiente poderao nao ser
observados. Contudo, devido ao tempo de CPU que seria enorme e também ao fato
de que o problema apresenta solugao quase-estacionaria, aumentou-se o niimero de

Courant até 200.

Todas as simulagoes convergiram dentro do niimero maximo de iteragoes internas
determinado: a) malha 1 com 2 a 3 iteragoes, b) malha 2 com 3 a 5 iteragoes e c)
malha 3 com 4 a 7 iteracoes. Os resultados das rodadas transientes intermediérias

foram salvos para comparacao da convergéncia em diferentes instantes de tempo.

4.1.1 Comparacgao dos resultados das simulagoes transientes

em diferentes instantes de tempo

Os resultados das simulagoes transientes das trés malhas foram comparados em
diferentes instantes de tempo. A verificacao foi feita para a variavel distribuicao de
coque (Ceogue/max(Ceoque)). Para tanto, foram tragadas linhas na regiao do coletor
onde ha maior concentracao de coque, conforme pode ser visto no exemplo da figura
feita com o resultado da simulacao transiente da malha 3. A partir destas
linhas, graficos da variavel distribuicao de coque versus comprimento ao longo da
linha foram plotados para comparagao de cada malha em diferentes instantes de
tempo. Os graficos [1.5 [4.6] e mostram a comparacao para a malha 3 nos
instantes de tempo de 1000 s, 500 s e 250 s. Nota-se pelos graficos que os resultados
apresentam o mesmo perfil e que praticamente nao mudam com o intervalo de tempo,

com pequena variagao nas regioes de pico.

29



0.00
[kg m*-3]
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Figura 4.5: Grafico distribui¢do de coque versus comprimento para as simulagoes

transientes da malha 3 em 250 s, 500 s e 1000 s.
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Figura 4.6: Grafico distribuicdo de coque versus comprimento para as simulagoes

transientes da malha 3 em 250 s, 500 s e 1000 s.
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Figura 4.7: Grafico distribuicao de coque versus comprimento para as simulagoes

transientes da malha 3 em 250 s, 500 s e 1000 s.
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Figura 4.8: Grafico distribuicdo de coque versus comprimento para as simulagoes

transientes da malha 3 em 250 s, 500 s e 1000 s.

Ressalta-se que foram feitas também comparagoes em diferentes instantes de
tempo para as variaveis coque e taxa de formagado de coque. Observou-se o mesmo
comportamento obtido para variavel distribuicao de coque. Este estudo também foi

feito para as malhas 1 e 2, com conclusoes similares as obtidas para a malha 3.

A variavel taxa de formacao de coque foi integrada no volume do dominio em
diferentes intervalos de tempo. O resultado esté apresentado no grafico [4.9 A taxa
de formacao de coque ¢é praticamente constante ao longo do transiente para as trés
malhas com desvio padrao da ordem de 107%. A diferenca percentual da média da
taxa de formacao de coque das malhas 1 e 2 em relacdo & malha 3 é de 0,49% e

0,44%, respectivamente.

Uma conclusao importante nesta secao ¢ que, como os perfis das variaveis de
interesse praticamente ndo mudam nos diferentes instantes de tempo, poderiamos
simular este problema por um tempo menor que o tempo de residéncia gerando resul-
tados similares. Isto ¢, a estratégia de usar a simulagao inicial no modo estacionario

permite atingir rapidamente o regime quase-estacionario.
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Figura 4.9: Grafico da taxa de formacao de coque em diferentes instantes de tempo

para as simulagoes transientes da malha 1, 2 e 3.

4.1.2 Comparacao dos resultados da simulacao transiente

com a simulacao permanente

Para esta comparagao foram utilizadas as mesmas linhas tracadas na figura 1.4 A
verificacao foi feita para a variavel asfalteno, uma vez que, a simulagao permanente
foi rodada sem a ativagdo da reacao de formagao de coque. Os graficos [4.10] [{.11]
4.12/e 4.13|mostram a comparacao da simulacao transiente no instante de 1000 s com
a simulacao permanente para a malha 3. Observa-se também um resultado muito
similar entre a simulagao transiente e a permanente com as maiores variagoes na
regiao de pico, comprovando que a fluidodindmica do problema é quase-estacionaria.
Ressalta-se, mais uma vez, que este estudo também foi feito para as malhas 1 e 2,

obtendo conclusoes similares as da malha 3.
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Figura 4.10: Grafico asfalteno versus comprimento para as simulacoes transiente em

1000 s e permanente para a malha 3.
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Figura 4.11: Gréfico asfalteno versus comprimento para as simulagoes transiente em

1000 s e permanente para a malha 3.
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Figura 4.12: Grafico asfalteno versus comprimento para as simulacoes transiente em

1000 s e permanente para a malha 3.
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Figura 4.13: Gréfico asfalteno versus comprimento para as simulagoes transiente em

1000 s e permanente para a malha 3.

65



4.1.3 Comparacao dos resultados entre malhas de diferentes

tamanhos

A verificagao do teste de sensibilidade ao tamanho da malha foi feito para a variavel

coque. As mesmas linhas tragadas na figura foram utilizadas para comparacao.

Os graficos [4.14], [4.15] |4.16]e [4.17/foram plotados com os resultados das simulagoes

transientes no tempo de 1000 s. Pode-se notar que o perfil da variavel coque é o
mesmo nas trés malhas, porém nao foi alcangada uma perfeita convergéncia em
malha. Ou seja, os resultados numéricos das malhas sao diferentes, embora sejam
similares. O ideal seria refinar a malha até que seu resultado numérico fosse igual ao
da malha anterior menos refinada. Porém, o presente escoamento tende a apresentar
novos detalhes de pequena escala a cada refino de malha, sem que isto interfira no

comportamento macroscopico do escoamento.

Devido ao diametro do coletor ser relativamente grande, seria necessario um
tempo de CPU muito grande para simular uma malha mais refinada. No presente
trabalho foi feita a op¢ao de simular o problema com a geometria em tamanho real,
sem forcar simetrias inexistentes para que a analise da termofluidodinamica fosse
mais proxima da realidade fisica do problema. O custo desta decisao foram malhas
numéricas com grande ntimeros de nds ocasionando maior tempo de CPU. Porém,
como o objetivo é comparar pequenas modifica¢des no coletor, resolveu-se adotar o
nivel da malha 3 (mais refinada) para a anélise de resultados e para comparagoes

com novas concepgoes de coletor visando a minimizac¢ao da formagao de coque.

Ressalta-se que foram feitas também comparacoes entre malhas para as variaveis
distribuicao de coque e taxa de formacao de coque versus comprimento. Observou-se

o mesmo comportamento obtido para a variavel coque.
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Figura 4.14: Grafico coque versus comprimento das simulacées transientes das ma-

lhas 1, 2 e 3 em 1000 s.
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Figura 4.15: Grafico coque versus comprimento das simulacoes transientes das ma-

lhas 1, 2 e 3 em 1000 s.
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Figura 4.16: Grafico coque versus comprimento das simulacées transientes das ma-

lhas 1, 2 e 3 em 1000 s.
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Figura 4.17: Grafico coque versus comprimento das simulacoes transientes das ma-

lhas 1, 2 e 3 em 1000 s.
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4.2 Analise de resultados do coletor de gasédleo

residual

4.2.1 Resolucao da camada limite

A resolucdo da camada limite é a questao principal para uma estimativa acurada
da formacao de coque. Pois é na camada limite que ocorre os maiores gradientes de
temperatura e velocidade, conforme descrito na se¢ao[2.3.4] Como j4 dito, a acurécia
da simulag¢ao da camada limite depende da formulagdo do modelo de turbuléncia
para resolver as equacoes da subcamada viscosa e do valor de y*. E necessério
também que haja pelo menos 15 nés dentro da camada limite para integracao das
equagoes. A utilizacdo de malhas grosseiras para resolver problemas de transferéncia
de calor pode resultar em valores incorretos da tensao cisalhante e do coeficiente de

calor da parede.

Na figura pode-se observar a boa resolu¢ao da malha 3 préxima a parede
mostrando que o gradiente de temperatura esta sendo capturado dentro das camadas

de prismas.

4.2.2 Analise da termofluidodinadmica do coletor de gaséleo

residual

Neste trabalho a formagao de coque é analisada apenas considerando o local onde
0 coque se origina, ou seja, nao ¢ considerado o arraste de coque, sendo ele apenas
acumulado no dominio. Também, como ja dito, ndao esta sendo considerado o tempo

de induc¢ao para formacao de coque.

Observa-se pela figura que as maiores regioes de concentracoes de coque
estao: 1) na extremidade do coletor do lado do bocal, 2) entre as chaminés e a calha,
3) nas faces das chaminés de frente a lateral do coletor, principalmente, nas duas

chaminés laterais do lado do bocal, 4) na regiao central e nas extremidades da calha
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Figura 4.18: Resolu¢ao da malha 3 da simulacao transiente em 1000 s.

e 5) na face do bocal.

Analisando a fluidodinamica do coletor pela figura [£.20] nota-se que ha varias
zonas de recirculagdo no coletor provocado pelo choque do fluido com as chaminés.
Porém, estas zonas de recirculagdo nao provocam a formacao de coque no coletor
como pode ser observado. Ou seja, o fluido nao fica aprisionado e cozinhando nas
zonas de recirculagdo. Melhor dizendo, nao ha pontos de estagnacao do fluido. Eo
aumento do coeficiente de transferéncia de calor entre a parede e o fluido que resulta
no aumento da temperatura que leva a uma maior formacao de coque. Isto pode
ser visto na figura que mostra o fluxo térmico nas paredes. Regides onde o
impacto de correntes fluidas entre si e com a parede sdo as que tém maior fluxo

térmico.

O valor coeficiente de transferéncia de calor, h., depende de varios fatores: das
propriedades fisicas do fluido, das dimensoes da geometria, da velocidade que o fluido
passa pela superficie e do potencial de temperatura. Neste problema, o aumento
do coeficiente de transferéncia de calor é devido principalmente ao aumento da
velocidade do escoamento em direcdo ao bocal de saida e devido ao impacto de

correntes de fluido entre si e as chaminés. Na figura pode-se observar o aumento
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1.00

Figura 4.19: Distribui¢cao de coque na superficie da parede aquecida da simulagao
transiente em 1000 s para a malha 3. Principais regioes: 1) extremidade do coletor
do lado do bocal, 2) entre as chaminés e a calha, 3) nas faces das chaminés laterais,

4) na calha e 5) na face do bocal.
da velocidade do fluido na direcao de saida do escoamento.

A partir da andlise da simulacao transiente do coletor pode-se identificar que a
principal causa para a formagao de coque é a presenca de pontos quentes, regioes de
escoamento de grande fluxo de liquido, com velocidades altas junto as superficies,
que diminuem a espessura da camada limite, aumentando a tensao cisalhante da

parede e o coeficiente de transferéncia de calor.

Visando a alteragoes do coletor que minimizem a formacao de coque, a cus-
tos economicamente aceitaveis, trés modificacoes foram propostas e simuladas para

comparagao com o coletor original. Os casos de estudo sao:

e Caso A: adicao de mais um bocal de saida no lado oposto ao bocal original.
e Caso B: mudar a posicao das chaminés laterais que ficam do lado do bocal.

e Caso C: distribuir o liquido no coletor na regiao central.
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Figura 4.20: Vetores de velocidade da simulagdo transiente no instante de tempo de

1000 s para a malha 3, no plano zy em z=0,01 m.
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Figura 4.21: Fluxo de calor da superficie da parede aquecida da simulacao transiente

no instante de tempo de 1000 s para a malha 3.
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Figura 4.22: Perfil de velocidade da simulagao transiente no instante de tempo de

1000 s para a malha 3, no plano zy em 2=0,01 m.

As malhas nao-estruturada hibrida com refinamento na parede aquecida de 15
camadas de elementos prismaticos foram geradas com 927866 nods para o caso A,
1286291 nds para o caso B e 1338002 nés para o caso C. Nas tabelas [.4] e
sao mostrados os valores de y* para as superficies de interesse. Estas malhas foram
geradas com base nos parametros de refinamento da malha 3, ficando com valores

de y* similares ao da malha 3 do coletor original.

Nestes trés casos de estudo com pequenas modificagdes no coletor original que

serdao a seguir analisados, foi usada a mesma metodologia numérica aplicada no

Tabela 4.4: Andlise de y™ do coletor com 2 bocais de saida

Superficie ™ min y* max yT médio
Lateral 0,0080 0,16 0,068
Chaminés 0,0029 0,30 0,061

Fundo 0,0030 0,51 0,084
Calha 0,0093 0,78 0,14
Face da saida 0,037 5,27 0,66
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Tabela 4.5: Anélise de y* do coletor com chaminés laterais inclinadas

Superficie ™ min y* max yT médio
Lateral 0,0026 0,34 0,13
Chaminés 00011 042 0,061
Fundo 0,0024 0,97 0,086
Calha 0,0065 1,33 0,17
Face da saida 0,092 9,97 1,10

Tabela 4.6: Anélise de y™ do coletor com entrada de liquido centralizada

Superficie  y* min y™ max y* médio
Lateral 0,0011 0,45 0,15
Chaminés 0,00067 0,55 0,064
Fundo 0,00086 0,99 0,084
Calha 0,0053 1,35 0,17
Face da saida 0,047 9,67 1,11

coletor original vista no capitulo Com excecao que, na parte da estratégia de
solucao, secao (3.8, a simulacao transiente foi rodada por um tempo de apenas 120 s

devido a falta de tempo.

Igualmente ao coletor original, as simulagoes permanentes das trés modificagoes
propostas ndo convergiram com o critério de convergéncia adotado, mas os residuos
foram diminuindo até oscilar dentro de um patamar, caracterizando um estado

quase-estacionario.

Nos graficos [£.23] [A.24]e [4.25|sdao mostradas as comparacoes entre a simulacao

no modo permanente e a transiente para os casos A, B e C, respectivamente. Foi
usada, como exemplo, a linha tragada na figura [4.4] na direcdo = do escoamento. As
verificagoes feitas para a variavel asfalteno mostram que o resultado da simulacao
permanente é similar ao da simulacdo transiente, sendo as maiores variagoes nas

regides de pico, de maneira anéloga a analise do coletor original.
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Figura 4.23: Grafico asfalteno versus comprimento para as simulacoes transiente em

120 s e permanente para o caso A.
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Figura 4.24: Gréfico asfalteno versus comprimento para as simulagoes transiente em

120 s e permanente para o caso B.
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Figura 4.25: Grafico asfalteno versus comprimento para as simulacoes transiente em

120 s e permanente para o caso C.

4.3 Analise do caso A: coletor com 2 bocais de

saida

A adi¢ao de mais um bocal de saida no lado oposto ao bocal original foi proposto
para dividir o escoamento do fluido em dire¢cdo aos dois bocais de saida e, assim,

diminuir a presenga de pontos quentes do lado do bocal no coletor original.

Observa-se pela figura que a distribuicao de coque concentrou-se nas faces
das chaminés laterais, na lateral do coletor proximo as chaminés laterais, mas, prin-
cipalmente, na regiao da calha. Nota-se que no centro do calha nao ha formacao de
coque devido uma grande zona de recirculacao que é criada pela divisao do fluxo em
direcdo aos dois bocais de saida. Isto pode ser visto na figura que apresenta a
fluidodinamica do coletor através dos vetores de velocidade coloridos pela magnitude
de velocidade. Verifica-se também que houve formacao de coque devido ao impacto

da correntes do fluido entre si no outro lado do coletor onde foi adicionado o bocal.

O campo de velocidade mostrado na figura [4.28|é bastante diferente do apresen-
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Figura 4.26: Distribuicao de coque projetada na superficie da parede aquecida da

simulagao transiente em 120 s para o caso A.

tado na figura [4.22 para o coletor original. Ha regioes de velocidade altas nas duas
extremidades do coletor onde estao localizados os bocais de saida. Porém, compa-
rando com o perfil de velocidade do coletor original observa-se que a magnitude de
velocidade foi menor na extremidade do coletor do lado do bocal original, ocasio-
nando um menor fluxo de calor nesta regiao, conforme pode ser visto na figura [£.29
Este foi o objetivo proposto desta modificacao de dividir o fluxo de escoamento para

diminuir a velocidade do escoamento do lado do bocal original.

4.4 Analise do caso B: coletor com chaminés la-

terais inclinadas

As chaminés laterais do lado do bocal foram inclinadas em 5° na dire¢ao da lateral
do coletor. O escoamento do fluido em direcao ao bocal de saida, faz com que haja
um grande fluxo de liquido indo de encontro a estas chaminés laterais. Os choques

destes fluxos com as laterais destas chaminés acarretam o aumento do coeficiente
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Figura 4.27: Vetores de velocidade da simulagao transiente em 120 s para o caso A,

no plano zy em z=0,01 m.
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Figura 4.28: Perfil de velocidade da simulacao transiente em 120 s para o caso A,

no plano zy em 2=0,01 m.
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Figura 4.29: Fluxo de calor da simulagao transiente em 120 s para o caso A.

de transferéncia de calor e, consequentemente, a formacao de coque nas faces destas
chaminés. O objetivo desta modificacdo é posicionar estas chaminés laterais na
mesma dire¢cao do escoamento e, assim, diminuir o choque do fluxo de liquido com

estas chaminés laterais.

Na figura [4.30] verifica-se que a inclinacdo das chaminés laterais diminuiu a
formacao de coque nas faces das laterais das chaminés, como esperado. Através da
figura que mostra o fluxo de calor da superficie para o fluido, observa-se que
ocorreu um aumento do fluxo de calor somente nas quinas das faces das chaminés
laterais, diferentemente do coletor original, figura em que houve um aumento

em toda a face das chaminés laterais.

Houve também uma menor formacao de coque na lateral do coletor que se en-
contra do lado do bocal e também no centro onde as correntes do fluido chocam-se
entre si para escoar pela calha. A nova posi¢ao das chaminés laterais diminuiu a
velocidade do fluido entre as laterais das chaminés laterais e aumentou a mesma na

regiao entre a lateral da chaminé do lado do bocal e a parede cilindrica, como pode

ser visto na figura [£.32]
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Figura 4.30: Distribuicao de coque projetada na superficie da parede aquecida da

simulagao transiente em 120 s para o caso B.
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Figura 4.31: Fluxo de calor da simulagao transiente em 120 s para o caso B.
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Figura 4.32: Perfil de velocidade da simulacao transiente em 120 s para o caso B,

no plano zy em z=0,01 m.

4.5 Analise do caso C: coletor com entrada de

liquido centralizada

A fim de diminuir o escoamento do fluido pela lateral do coletor e evitar o choque
com as quinas das chaminés foi proposto uma entrada de liquido mais centralizada.
Na figura [4.33] é mostrada a distribui¢do de coque. Percebe-se que, para este caso,
a distribuicao de coque mostrou-se bastante assimétrica na regiao entre a calha e a
lateral do coletor do lado do bocal, com menor formagao de coque. Houve também
uma diminuicao da formagao de coque na regiao da calha do lado oposto ao bocal e
um aumento nas duas faces das chaminés laterais do lado do bocal e na regidao entre

estas chaminés e as chaminés vizinhas.

Na figura [4.34] pode ser visto que o perfil de velocidade também é assimétrico.
Embora o perfil de velocidade seja parecido ao do coletor original, observa-se que
a regiao do lado oposto do bocal até o meio do coletor ocorreu uma diminuicao da
magnitude de velocidade. Na figura [4.35] nota-se que semelhante ao caso B, houve

uma diminui¢ao do fluxo de calor na face das chaminés laterais proxima a superficie
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Figura 4.33: Distribuicao de coque projetada na superficie da parede aquecida da

simulagao transiente em 120 s para o caso C.

da lateral do coletor. Porém, houve um aumento na quina da chaminé lateral de

frente a calha.

4.6 Analise da taxa de formacao de coque para os

casos de estudo

Objetivando quantificar a formagao de coque e comparar com o coletor original, a
variavel taxa de formagao de coque foi integrada no volume do dominio nos intervalos
de tempo de 45 s, 60 s, 90 s e 120 s para os trés casos e também para o coletor original.
O grafico [4.36] mostra que a modificacdo proposta no caso A nao resultou em
diminui¢ao da taxa de formagao de coque. Para os casos B e C, a taxa de formacao

de coque diminuiu em 0,3 % e 1,3 % em relacao ao coletor original, respectivamente.

As figuras [4.37, [£.38], [£.39 e [4.40] mostram a localizacao da taxa de formacao

de coque para valores maiores de 0,015 kg/m?3s. Os valores médios da taxa de coque

para os casos A, B e C e para o coletor original sao 0,0058 kg/m?s, 0,0051 kg/m?3s,
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Figura 4.34: Perfil de velocidade da simulac¢ao transiente em 120 s para o caso C,

no plano zy em z=0,01 m.
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Figura 4.35: Fluxo de calor da simulagao transiente em 120 s para o caso C.
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Figura 4.36: Grafico da taxa de coque em diferentes instantes de tempo para as
simulacoes transientes dos casos de estudo e para a simulagao transiente da malha

3 do coletor original

0.0049 kg/m?s e 0.0052 kg/m3s, respectivamente. Observa-se que, em todas as
simulagoes, a face de saida concentra uma alta taxa de formacao de coque. As faces
das chaminés laterais do lado do bocal também sao regioes de alta concentracao de
coque. Verifica-se que, nos casos propostos, a regiao de impacto de correntes do

fluido entre si nao é mais uma regiao de alta taxa de formagao de coque.
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Figura 4.37: Taxa de formacao de
coque para valores maiores de 0,015
kg/m3s da simulagdao transiente em

120 s para o caso A.

Figura 4.39: Taxa de formacgao de
coque para valores maiores de 0,015
kg/m3s da simulacdo transiente em

120 s para o caso C.
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Figura 4.38: Taxa de formacao de
coque para valores maiores de 0,015
kg/m3s da simulagdo transiente em

120 s para o caso B.

Figura 4.40: Taxa de formacao de
coque para valores maiores de 0,015
kg/m3s da simulagdo transiente em
120 s para a malha 3 do coletor origi-

nal.



Capitulo 5

Conclusoes e Sugestoes

O objetivo deste trabalho foi o estudo do comportamento térmico do coletor de
liquido de gasoéleo residual da fracionadora a vacuo da unidade de destilagao visando
a analise de formacao de coque, através do uso da técnica de CFD. Um modelo
cinético simplificado de coque da literatura foi implementado via CCL no programa

da ANSYS CFX-11.0 para analise da formacao de coque.

Na formulac¢ao do problema foi usado o modelo de turbuléncia SST (Shear Stress
Transport) junto com refinamento na superficie de 15 camadas de prismas para
determinacao com acuracia da transferéncia de calor e dos perfis de temperatura e

de velocidade na regiao préxima a parede.

A simulacao transiente foi precedida por uma simula¢do no modo permanente. A
dindmica do escoamento apresentou caracteristica quase-estacionaria. A simulacao
transiente foi rodada por aproximadamente um tempo de residéncia (1000 s). Com-
paracoes das simulacoes transientes em diferentes instantes de tempo mostraram que
os resultados sao similares. Assim, o estudo da termofluidodindmica deste coletor
liquido pode ser realizado de maneira bastante rapida, tornando a técnica de CFD
uma ferramenta poderosa para estudos com pequenas modificacbes na geometria

e/ou das condigoes operacionais.

A andlise da termofluidodindmica do coletor mostrou que a formacao de coque
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ocorre pela existéncia de pontos quentes que se originam no coletor pelo aumento
da velocidade do fluido, pelo choque do fluido com as chaminés, com a parede de
saida e, também, em regioes préoximas as de forte impacto das correntes de fluido
entre si. A causa do aumento da velocidade é a aceleracao do escoamento ao se
aproximar do bocal de saida. Estes pontos quentes estao localizados principalmente
na extremidade do coletor do lado do bocal, nas faces das chaminés mais proximas
do bocal de saida, e particularmente, nas faces das chaminés laterais, na calha e na

regiao entre a calha e as chaminés.

Ha formacao de varias zonas de recirculagao em diferentes lugares do coletor. No
entanto, estas zonas de recirculagdo nao criam pontos estagnantes que propiciariam
a formagao de coque pelo aumento do tempo de residéncia do fluido. Neste coletor,
portanto, nao ha formacao de coque devido a pontos estagnantes, mas sim devido a

pontos quentes.

Trés modificagoes foram propostas para diminuir a formacao de coque. A
primeira proposta, chamada de caso A, foi adicionar um bocal de saida do lado
oposto ao bocal original a fim de dividir o fluxo e diminuir os pontos quentes for-
mados do lado do bocal original. A anéalise deste caso mostrou que o forte impacto
das correntes de fluido entre si do lado do bocal original diminuiu, embora tenha
se formado uma zona de impacto de correntes do lado oposto. Neste problema, o
choque do fluido com as chaminés também foi reduzido. Isto provocou a diminuicao
de formacao de coque na superficie do coletor, mas aumentou a formagao de coque
na calha, principalmente, nas duas faces onde estao localizados os bocais. Neste

caso, a taxa de formacao de coque foi ligeiramente maior do que no coletor original.

Outra proposta analisada, chamada de caso B, foi inclinar as chaminés laterais
que ficam do lado do bocal e posiciona-las na direcao do fluxo. Nesta proposta,
houve diminuicdo do impacto das correntes de fluido entre si do lado do bocal e
também do choque do fluido com as chaminés. A taxa de formacao de coque foi

0,3% menor do que no coletor original.

A 1ltima modificacao, chamada de caso C, foi propor uma entrada de liquido

centralizada e, com isso, diminuir o escoamento pela lateral do coletor. Esta proposta
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também diminuiu o impacto das correntes de fluido entre si do lado do bocal, mas
aumentou o choque do fluido com as chaminés. Contudo, esta modificacao reduziu

a taxa de formacao de coque em 1,3% em rela¢ao ao coletor original.

Deve ser comentado que o aumento da taxa de coque na superficie em torno do
bocal de saida nos casos propostos pode ter mascarado os resultados na comparacao

com o coletor original.

Neste trabalho, a técnica de CFD mostrou-se uma ferramenta sensivel e, por-
tanto, apropriada, para analise da taxa de formacgao para pequenas modificaces na
geometria do coletor e nas condi¢oes de operacao. Este estudo comprovou a eficacia
e utilidade do uso da técnica de CFD para projeto e analise de desempenho de

equipamentos em aplicacoes industriais.

Para os proximos estudos sugere-se complementar este trabalho abrangendo no
dominio de simulacao a area entre o coletor e o distribuidor de liquido, a fim de
considerar a influéncia da fase vapor na turbuléncia e na distribuicao de liquido no

coletor.

Uma complementacdao que deve ser feita para averiguacdo é analisar a taxa de
formagao de coque para os casos propostos considerando que haja uma protecao que

evite a exposicao da face do bocal de saida ao vapor superaquecido.

Seria interessante também testar outros modelos cinéticos mais complexos e ou-
tras condigOes operacionais para verificar as diferengas no comportamento térmico

do coletor.
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ERRATA

Pagina 28:

Modelo de Duas Equagbes SST (Shear Stress Transport)

As equagdes de transporte sao:

3/{ 3,‘{ ﬁavﬁ ’ 8 Ut 0/{

e = —o — — — ) — 5.1
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1 Ok Ow

1—Fy)2 — 5.2
+( 1) prgw Oz, Ox; (52)
onde os coeficientes tém os seguintes valores: 8 = 0,09, oy = 5/9, B, = 0,075,

Okl = 2, Ow1 = 2, Qg = 0,44, ﬂg = 0, 0828, ow=1e Ow2 = 1/0,856
Péagina 62:

Ressalta-se que foram feitas também comparacoes em diferentes instantes de
tempo para as variaveis coque e taxa de formagao de coque. Observou-se o mesmo
comportamento obtido para variavel distribui¢ao de coque. Este estudo também foi

feito para as malhas 1 e 2, com conclusoes similares as obtidas para a malha 3.
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