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Resumo — O processo de craqueamento catalitico em leito fluidizado (FCC) ¢ utilizado na induistria
petroquimica com a finalidade de transformar fragdes pesadas do petroleo em fragdes mais leves e de maior valor
agredado. Um modelo matematico multifasico ¢ utilizado para descrever o escoamento gas-solido, utilizando-se uma
malha computacional tridimensional de alta resolugdo com a finalidade de captar as estruturas presentes na meso escala.
Estas estruturas influenciam os mecanismos de transferéncia de massa, quantidade de movimento, energia e velocidades
de reacdo. O objetivo principal € apresentar resultados numéricos demonstrando que o modelo fluido dinamico proposto
¢é capaz de captar as estruturas denominadas clusters de particulas.

Palavras-Chave: escoamento gas-solido; meso escala; clusters; fluido dindmica computacional.

Abstract — Fluid catalytic cracking (FCC) is an industrial process that converts heavy hydrocarbons to lower
molecular-weight products that are more profit. A multiphase model are developed to describe de gas-solid flow with a
3D high resolution grid, which have the finality to capture the meso-scale structures. This structures influence the
transfer mechanisms of mass, momentum, energy and the rate of the reactions. The aim of this work is to present
numerical results to demonstrate that the fluid dynamic model suggested here can capture the clusters of particles.
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1. Introducio

O processo de craqueamento catalitico em leito fluidizado (FCC) ¢ utilizado na industria petroquimica com a
finalidade de transformar hidrocarbonetos de alto peso molecular em produtos de menor peso molecular ¢ maior valor
agregado, tais como gasolina e diesel. O catalisador ¢ injetado na base do reator e ascende verticalmente até o topo.
Durante este processo as reacdes cataliticas de craqueamento sdo completadas através do intimo contato entre o
catalisador e os hidrocarbonetos (gas-6leo). O escoamento no interior do reator FCC apresenta-se em duas fases, uma
gasosa e outra solida. As reagdes quimicas ddo-se na superficie do catalisador. A habilidade de simular o escoamento
gés-solido tem como finalidade principal a otimizagdo do processo e o projeto de unidades industriais. A natureza das
interagdes hidrodindmicas nas varias escalas apresenta-se como um grande desafio no que se refere ao aspecto de
modelagem matematica, Anderson e Jackson (1967), Theologos et al. (1997), Harris et al. (2002). A pratica mais
comum ¢ a utilizacdo de equagdes médias de transporte para cada uma das fases com a finalidade de simular
numericamente o comportamento fluido dindmico. Tem havido um grande esfor¢o no entendimento dos mecanismos
inerentes ao escoamento gas solido, contudo o estado da arte do escoamento multifasico ainda estd longe do ideal,
Zhang e VanderHeyden (2001), van Wachem (2000), Zhang e Prosperetti (1994).

Em principio, o movimento de particulas suspensas em um fluido é completamente determinado pelas
equacoes de Navier-Stokes, tendo que ser satisfeitas em cada ponto do fluido, e as equa¢des do movimento de Newton
satisfeitas para cada uma das particulas presentes no escoamento. Contudo, quando os sistema de interesse compreende
um grande numero de particulas, como em um leito fluidizado, o problema torna-se complexo demais para permitir a
solucdo quando colocado desta forma. Ou seja, haveria a necessidade de uma quantidade de particulas muito grande que
represente o sistema em questdo, o que € impraticavel com os recursos computacionais existentes. Desta forma, ¢é
utilizado o processo de média para cada uma das fases (gas e solido) resultando no “modelo de dois fluidos”,
inicialmente desenvolvido por Anderson e Jackson (1967), que trata o fluido e o s6lido no referencial Euleriano. Assim,
o solido ¢ modelado como um continuo, e os mecanismos de transferéncia de massa, quantidade de movimento e
energia dao-se na interface entre os “dois fluidos”.

Estudos experimentais em leitos fluidizados, tais como encontrados em reatores FCC, revelam que as
particulas estdo distribuidas de forma ndo uniforme, Harris et al. (2002), Agrawal et al. (2001). Esta ndo uniformidade
pode resultar no retorno de particulas e gas em algumas regides do reator, usualmente nas regides proximas as paredes.
O escoamento no reator FCC ¢é eminentemente transiente com grandes flutuacdes na densidade da suspensio. Esta bem
estabelecido que as estruturas da meso escala (clusters e caminhos preferenciais), Agrawal et al. (2001) estdo presentes
neste tipo de escoamento. Estas estruturas influenciam de forma pronunciada os mecanismos de transferéncia de
quantidade de movimento, massa e energia. A ordem de grandeza dos clusters encontra-se na faixa de 10 a 100
didametros de particulas Horio (1995). Assim, com a finalidade de captar estas estruturas ¢ necessario um refino da
malha computacional desta ordem de grandeza, considerando que o modelo apresentado por Anderson e Jackson (1967)
pode representar a fisica do problema.

Com base nos trabalhos de Agrawal et al. (2001) e Zhang e VanderHeyden (2001), o presente trabalho tem
como objetivo principal demonstrar que o modelo de “dois fluidos” com um refino de malha computacional adequado ¢é
capaz de captar as estruturas da meso escala e estabelecer possiveis mecanismos para a caracterizacdo destas estruturas
de forma a correlaciona-los com dados de processo.

2. Modelo Euleriano para o Escoamento Gas-Solido

O numero total de particulas tipicamente presente na maioria dos escoamentos gas-solido de interesse pratico ¢
extremamente grande, sendo impraticavel resolver o movimento de cada uma das particulas existentes. Desta forma, o
escoamento gas-solido em unidades FCC ¢ geralmente modelado utilizando as equac¢des médias locais do movimento
Anderson e Jackson (1967). As equagdes do modelo que utilizamos neste trabalho encontram-se descritas na Tabela 1.
As equagodes 1 a 4 sdo a equacdo da continuidade e o balango de quantidade de movimento para a fase particula e gas
respectivamente, como apresentadas por Anderson e Jackson (1967). Nas equagdes apresentadas @ ¢ a fragdo
volumétrica das particulas; v e u sdo a velocidades médias locais das particulas e do gas respectivamente; P € P, 530 as
densidades; g e g, sdo os tensores tensdo associados as duas fases, expressos no formato compressivel; f ¢ a forga de
interagdo entre as fases por unidade de volume do leito; ¢ g é a forga da gravidade.

O fechamento das equagdes do movimento requer a descri¢do das tensdes para a fase solida. Quando o
movimento das particulas ¢ dominado por colisdes, os conceitos advindos da teoria cinética (Chapman e Cowling,
1970) podem ser utilizados, € comumente o sdo, para descrever as tensdes na fase solida. Relagdes constitutivas para as
tensdes da fase solida baseadas nos conceitos da teoria cinética foram derivados por Lun et al. (1984), levando em conta
a natureza ineldstica das colisdes entre particulas. Assim na Equac@o 4 da Tabela 1 ¢ apresentado o modelo utilizado
neste trabalho, no que se refere a teoria cinética granular, seguindo o modelo proposto por van Wachem (2000). O
modelo de van Wachem (2000) assume que a energia granular estad em estado estacionario e ¢ dissipada localmente e
despreza os efeitos difusivos e convectivos, retendo apenas os termos de geragdo e dissipacdo. Esta simplificagio ¢
razoavel considerando que o leito do presente trabalho encontra-se caracterizado como denso, onde os termos de
geracdo e dissipagdo dominam este tipo de regime. As condi¢des de contorno consideram o escoamento isotérmico.
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A Equacdo 6 considera apenas a forma Newtoniana para as tensdes na fase gas. No regime do presente estudo,
Ps@>> Py (1-¢@), desta forma a contribuicdo devidtica do tensor da fase gas pode ser desprezada. Considera-se apenas

a forca de arraste para descrever as interagdes gas-particulas, Equagao 7.

Tabela 1. Equagdes do modelo Euleriano para o escoamento gas-solido.
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3. Origem dos Clusters no Escoamento Gas-Sdélido

Embora as forgas atrativas entre particulas possam dar origem a aglomeracdo de particulas finas, isto ndo
parece ser a rota dominante para a formacdo de clusters nas condi¢des de escoamentos encontradas em reatores FCC.
Escoamentos gas-solidos com altas velocidades como em reatores FCC, apresentam flutuagdes persistentes, clusters e
caminhos preferenciais, Agrawal et al. (2001). Quando um fluido intersticial estd presente, o amortecimento da
flutuacdo do movimento das particulas resultante da presenca deste fluido aumenta a tendéncia para formar clusters.
Segundo Agrawal et al. (2001) estruturas ndo uniformes aparecem como resultado de instabilidades locais e a presenga
das paredes ndo ¢ requerida para a formacdo destas estruturas. Assim pode-se dizer que as estruturas apresentadas na
Figura 1, estdo provavelmente associadas com o movimento relativo entre o gas ¢ as particulas, a dissipagdo da energia
flutuante das particulas por colisdes inelasticas e o amortecimento viscoso.

A importancia de conhecer-se a origem e o comportamento destas estruturas reside no fato de que estas
estruturas encontradas na meso escala influenciam as variaveis de processo, bem como os mecanismos de transferéncia
de massa, quantidade de movimento e as velocidades de reacdo. Desta forma o conhecimento de como estas estruturas



2° Congresso Brasileiro de P&D em Petréleo & Gas
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Figura 1. Esquema das escalas e ordens de grandeza associadas a um reator de leito fluidizado.

modificam as varidveis de projeto sdo de suma importancia. As escalas envolvidas para captar tais estruturas encontra-
se esquematizado na Figura 1, onde as meso escala encontra-se na ordem de grande de milimetro para centimetro. A
Figura 2 mostra qualitativamente que as equacdes apresentadas na Tabela 1 sdo capazes de captar estas estruturas,
bastando realizar o refino da malha computacional adequado. Dada a importancia de tais estruturas, ha a necessidade de
desenvolver métodos para caracteriza-las de forma que estes sirvam de ferramentas no auxilio de projetos de unidades
industriais, tendo em vista as dificuldades de escalonamento e experimentais. Existem na literatura vérias tentativas de
caracterizar a formacao de clusters através de experimentos sofisticados, contudo sem grande sucesso, Harris et al.
(2002), Lackermeier et al. (2001). Tendo em vista as dificuldades experimentais, as técnicas de fluido dindmica
computacional apresentam-se com um grande potencial, pois ¢ possivel realizar uma série de experimentos
computacionais e assim utilizar técnicas de visualizagdo ¢ monitoramento com a finalidade de caracterizar estas
estruturas.
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Figura 2. Corte longitudinal central da fracdo volumétrica de solidos (figura central) e cortes com espagamento a partir
do centro de 1cm. Tonalidade azulada representa gas e tonalidade violeta o maximo de compactagdo — aglomerado de
particulas - clusters.

A Figura 2 apresenta a frac@o de solidos, onde ¢ possivel observar a formagdo de aglomerados de particulas
(regido com tonalidade violeta), onde tem-se uma fragdo de sélidos @ de 0.63, valor muito proximo ao maximo de
compactagio possivel que € 0.65. Nota-se ainda a formagdo de caminhos preferenciais e estruturas tridimensionais nao
homogeneas, onde ha regides de alta concentragio de sélidos muito proximas de regides diluidas.

Os tempos de formagdo e destruicdo de clusters, seu tamanho, concentragdo, velocidade e influéncia nas
variaveis de processo sdo possiveis de ser caracterizados resolvendo-se as equagdes de conservacdo, sendo este o
objetivo de trabalhos posteriores. Neste trabalho nos atemos aos aspectos numéricos referentes a capacidade de dado
modelo captar estas estruturas, apresentamos resultados qualitativos, demonstrando que o modelo apresentado na
Tabela 1 ¢ capaz de representar as estruturas tridimensionais chamadas clusters. No item a seguir apresentamos a
estratégia numerica utilizada.
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4. Descricao da Simula¢ao Numérica e Resultados

As simulagdes realizadas neste trabalho utilizaram a metodologia apresentada por Agrawal et al.(2001) e
Zhang e VanderHeyden (2001), com o objetivo de observar a capacidade do modelo apresentado na Tabela 1 de captar
a formagdo de clusters. A geometria utilizada refere-se ao trabalho experimental de Van den Moortel et al. (1998), onde
tem-se um reator com as dimensdes de 20 cm x 20 cm e comprimento total de 200 cm.

Van den Moortel et al. (1998) utilizou particulas de 120 um e densidade de 2.4 g/cm’. Neste trabalho foi
utilizado particulas com didmetro de 75 pm e densidade de 1.25 g/ cm’. A velocidade de entrada do gas foi de 1 m/s e a
do solidos como apresentado no trabalho de Van den Moortel et al. (1998) e a fracdo volumétrica de entrada de sélidos
de de 0.4. As simulagdes iniciam com as particulas uniformemente distribuidas no interior do reator e o gas ¢ injetado
na base.
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Figura 3. Perfil de concentracdo de s6lidos em fungdo do raio

O refino de malha na geometria descrita tem dimensdes de volumes de 0.645 x 0.645 x 2.041 c¢m’ tendo o
menor volume uma dimensio na ordem de 0.5 cm, e o passo temporal na ordem de 10~ segundos. Utilizou-se o pacote
computacional CFX 4.4" para realizar as simulagdes utilizando-se o modelo apresentado na Tabela 1. Os resultados
apresentados sdo para um tempo real de 0.9 segundos. E possivel observar na Figura 2 a presenca de clusters e
caminhos preferenciais como citado no item anterior.

0007 01 0.2
Figura 4. Isosuperficies de fracdo de solidos no interior do reator

A Figura 3 apresenta o perfil de concentragdes de solidos em fungdo do raio, onde é possivel observar
concordancia com o comportamento esperado, ou seja, hd uma maior concentragao de solidos junto a parede em uma
dada altura do reator, gerando assim velocidades de so6lido menores junto a parede ¢ uma zona onde ha retorno de
solidos. Este comportamento foi observado experimentalmente, Agrawal et al. (2001), van Wachem (2000).

A estrutura tridimensional do escoamento gas-solido ¢ apresentado na Figura 4, onde tem-se isosuperficies
para diferentes fragdes volumétricas de solido de acordo com a escala apresentada na figura. Desta forma fica claro com
o apresentado neste trabalho, que ¢ possivel realizar um tratamento de imagens com a finalidade de caracterizar as
estruturas da meso escala e correlaciona-las com variaveis macroscopicas. O tempo de formacao e destruicdo pode ser
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determinado, pois tem-se resultados transientes, de forma que o tempo de inicio e fim de uma estrutura de aglomerados
de particulas ¢ conhecido, bastando realizar estudo pertinente.

Podemos ainda observar atraves da Figura 4 que ndo ha simetria na distribui¢do de concentra¢des de solidos.
Tendo em vista este fato, podemos afirmar que simulagdes em duas dimensoes para este tipo de escoamento ndo sao
capazes de captar a fisica ¢ os mecanismos reais. Fica entdo estabelecido, como sugere Agrawal et al. (2001), que o
escoamento gas-solido em leito fluidizado deve ser simulado em tres dimensdes, justificando assim a utilizagdo da
malha tridimensional. O refino de malha deve estar na ordem de grandeza de algumas particulas (10-100) para que os
efeitos da meso escala possam ser captados, como ressaltado anteriormente.

5. Conclusoes

Apresentou-se possiveis formas de formacdo de clusters através de analise dos aspectos fisicos associados ao
escoamento gas-solido na tentativa de tornar mais claro os mecanismos encontrados neste tipo de escoamento. O refino
da malha computacional foi adequado para captar os clusters e caminho preferenciais. Os resultados apresentam-se
coerentes com o esperado no que se refere a concentragdo de solidos junto a parede e aos aspectos relacionados a
tridimensionalidade das estruturas da meso escala, corroborando qualitativamente os resultados encontrados por
Agrawal et al. (2001) e Zhang e VanderHeyden (2001). O modelo proposto com suas relagdes de fechamento foi capaz
de representar os fendmenos inerentes ao escoamento gas-solido ndo necessitando de modificagdes.

Trabalhos subsequentes tomardo a direcdo da caracterizagdo destas estruturas utilizando-se tratamento de
imagens, bem como acrescentar o balango de energia e reagdes quimicas, possibilitando entdo uma analise mais
profunda da influéncia das estruturas encontradas na meso escala nas varidveis de processo e nos mecanismos de
transferéncia.
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