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Resumo: O FCC (Craqueamento Catalitico em leito Fluidizado) é um dos processos mais
importantes em uma refinaria de petroleo. A modelagem numérica deste processo é relatada na
literatura por diversos autores que propuseram diferentes modelos matemdticos. Com o constante
aumento das potencialidades computacionais, tais modelos tém se tornado cada vez mais complexos
e com aplicagcoes mais abrangentes. Diferentes modelos para a mecdnica dos fluidos e cinética de
craqueamento podem ser encontrados. Estes modelos variam desde os mais simples de uma fase e
unidimensionais, até os modelos tridimensionais com trés fases. Conseqiientemente ndo ha consenso
a respeito da formulagdo mais adequada, tanto que vantagens e inconvenientes podem ser
identificados em todos os modelos disponiveis. No presente trabalho, um modelo relativamente
complexo relatado na literatura é reproduzido. Mesmo sendo esse um modelo unidimensional, o
mesmo inclui varios fenomenos fisicos, como a dependéncia das propriedades fisicas com a
temperatura e a formulagdo das equagoes de transporte para as duas fases (gas e particula). Em um
estagio seguinte algumas simplificagoes na formula¢do matemdtica sdo incluidas ao modelo e os
resultados obtidos com ambas a formulacdo (com e sem simplificagcoes) é comparada. No presente
trabalho, partindo do modelo apresentado por Brum (2006), novos fenomenos sdo incorporados e
comparagoes sao feitas com relagdo a diferenga entre os resultados obtidos e a melhora na predigdo
das concentragoes na saida do riser.

Palavras-chave: FCC, craqueamento catalitico, diferengas finitas, Mecdnicas dos fluidos.
1. INTRODUCAO

Uma variedade de processos € requerida para a transformacao de petroleo cru em produtos finais.
Contudo, existem diferentes tipos de petrdleo. O petréleo brasileiro por exemplo, provém em sua
maioria da Bacia de Campos, e tem como caracteristica ser um petroleo pesado e de dificil refino.
Neste caso, para a quebra de seus hidrocarbonetos, pode-se usar em conjunto com o processo de
destilag@o o processo de FCC.
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O processo de FCC — Fluidized Catalytic Cracking (ou craqueamento catalitico em leito
fluidizado) é um processo chave para a industria do refino de petroleo. Com esse processo, moléculas
pesadas de hidrocarbonetos sdo quebradas. Com isso, produtos de grande interesse comercial, como
gasolina e GLP (gas liquefeito de petroleo) podem ser obtidos em larga escala, com custos
relativamente baixos. Outra vantagem do processo de FCC, esta no fato de que o gasodleo (usado
como alimentacdo do processo) ¢ um “subproduto” de processos petroquimicos como destilacdo
atmosférica e a vacuo. Este “subproduto” ¢ entdo transformado em produtos de alto valor agregado.
Existem vantagens ambientais que também podem ser citadas, visto que se residuos industriais sdo
usados como alimentacdo para o FCC, a quantidade dos mesmos rejeitada ao ambiente, pode ser
consideravelmente diminuida. Outro importante item a ser considerado € que as mais importantes
varidveis do processo como a temperatura da fase particulada, e da alimentacdo de gasoéleo entre
outras podem facilmente ser controladas, permitindo um flexivel ajuste da produgdo as variagdes
impostas pelo mercado.

A modelagem numérica de FCC foi reproduzida na literatura cientifica por diversos autores.
Alguns dos modelos relatados simulam toda a unidade de craqueamento (Figura 1), e sua formulacao
matematica leva em conta tanto o riser, como o stripper € o regenerador (responsavel pela
regeneragao do catalisador usado no craqueamento). Modelos mais simples concentram a analise em
equipamentos especificos, desenvolvendo assim formula¢des mais detalhadas. O trabalho proposto
prevé apenas a modelagem do riser.
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Figura 1: Unidade Esquematica de FCC.

Ha diferentes tipos de modelos para o riser de FCC. Tais modelos dirigem sua formulagao para o
escoamento, para a cinética de craqueamento ou para ambos. A complexidade destes modelos pode
variar desde os modelos simples de uma fase e unidimensionais, at¢ os modelos tridimensionais de
trés fases. Dependendo da aplicagdo industrial, Souza, (2006) propos que diferentes modelos de FCC
podem ser usados para: (i) o desenvolvimento de um modelo completo, onde as simula¢des de toda a
unidade de FCC sejam consideradas; (ii) teste e estudo de fendomenos especificos do craqueamento,
como a desativagdo do catalisador, a cinética de craqueamento, etc. (iii) busca por melhores condi¢des
operacionais (otimizacao da unidade), e (iv) estudo do fendmeno que envolve o problema fisico.
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Para o primeiro tipo de modelo, a simulag@o ¢ executada ndo somente para o riser como também
para os demais equipamentos da unidade (regenerador, stripper). Este tipo de modelo ¢ usado
normalmente no desenvolvimento de sistemas de controle, onde a caracteristica mais desejada ¢ a
solucdo computacional em um baixo tempo. Nestas aplicacdes, ndo ¢ necessario uma determinacao
exata dos valores das variaveis, mas apenas uma consideragdo qualitativamente correta do sistema, a
fim de determinar mudangas nas condi¢cdes operacionais. Exemplos desse tipo de modelo sdo os
trabalhos de Han e Chung (2001) e Ali ef al. (1997). O segundo tipo, abrange os modelos usados
quando o objetivo principal ¢ estudar especificamente os fendmenos fisicos do craqueamento
catalitico, como a analise da funcdo de desativagdo do catalisador (Cerqueira et al. 1997a), a
formacgao de coque no processo de craqueamento (Cerqueira ef al. 1997b), o fenomeno de adsor¢ado
no craqueamento catalitico (Martignoni e Lasa, 2001) e a constru¢do de modelos cinéticos (Ancheyta
et al. 1999). O terceiro tipo de modelo se concentra na otimizacao da unidade. Neste caso ¢ necessario
ter um modelo rapido e suficientemente preciso, que seja usado para simular diversas situagoes,
encontrando assim os melhores valores para as varidveis de entrada (concentragdes madssicas,
temperaturas, etc.). O quarto e ultimo tipo, diz respeito aos modelos que tentam incluir todos os
fendmenos fisicos (Gao et al. 2001; Chang e Zhou, 2003). Tais modelos sdo geralmente
tridimensionais com duas ou trés fases. As equagdes de conservacao sdo escritas para cada fase e as
propriedades fisicas ndo sdo necessariamente supostas constantes. Modelos turbulentos sao
geralmente usados para descrever o fluxo.

Baseado na gama de modelos, com diferentes niveis de complexidade mostrados no paragrafo
acima, ¢ razoavel concluir que ndo ha consenso a respeito da formulagao mais adequada para modelar
o processo de FCC. Os quatro tipos de modelos discutidos acima podem ser usados como referéncia,
escolhendo-se entdo o modelo mais adequado para determinada necessidade, no entanto, observa-se
uma grande diferenca de complexidade em modelos classificados para um mesmo tipo de aplicagao.

2. MODELO MATEMATICO
A Figura 2 mostra um diagrama esquematico do modelo de sistema estudado, onde H mostra o

comprimento do riser no sentido do fluxo. O catalisador regenerado e o gaséleo incorporam o sistema
do fundo do riser, visto que os lumps e o catalisador desativado saem no alto do riser.

Catalisador
Gasoleo, Gasolina, Gases leves, Coque

- Catalisador
[ [ [ Gasdlen

Figura 2: Esboco do sistema

Como relatado anteriormente, apenas o modelo do riser faz parte da simulagdo. A formulagdo
atual considera também as seguintes suposi¢des: fluxo incompressivel, laminar, unidimensional e
mistura homogénea.
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O modelo cinético que determinara o perfil da fragdo massica dos produtos ao longo do riser foi
baseado em 4 [lumps (que sdao agrupamentos de substancias com caracteristicas quimicas
semelhantes), como mostrado na Figura 3. Todas as constantes pré-exponenciais (k;) do modelo
cinético e as entalpias de reagdo estdo disponiveis em Han e Chung (2001).

Gasolina

1) Gasédleo

2) Gasolina

3) Gases Leves
4) Coque

Gasotleo

Gases leves

Figura 3: Modelo cinético de /umps

Uma simplificacdo ao modelo de Han e Chung (2001), ¢ apresentada por Brum (2006) onde os
perfis da fracdo massica dos lumps ao longo do riser sao descritos por:

ayi pCECAQDC . ’
Fpa . Q, comi=1at¢4 (1)

Mg

onde

Q1=—(k12+k13+k14)y?

szklzJ’?_kByz_km V2
(2)

2
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2
Qu=k,yi+kyy;

Nas equagdes 1-2, y € a fragdo madssica dos lumps, p a massa especifica, € porosidade, ®@ a fungao
desativag¢do do catalisador, z a coordenada axial, 4 a area da secdo transversal do riser, r1 vazao
massica, { o termo de reacdo, e k a constante pré-exponencial. Os subindices ¢ e g representam

catalisador e gas respectivamente.
O perfil das temperaturas do gasdleo e do catalisador sdo determinados seguindo as equacdes da

energia.

oT,  Ah

— p —
oz~ TmTY) 3)
m.Cp,
oT A
azg: ) [hp(Tg_Tc)+pc€c'QT (4)
my Cpg
onde



14° CREEM. FEMEC/UFU, Uberlandia-MG, 2007.

2 2 2
.QT=—@C(AH1k12y1+AH2k13y1+AH3k14y1+AH4k23y2+AH5k24y2) &)

Nas equagdes (3-5), T € a temperatura, 4, = h A, coeficiente de troca de calor entre as fases solida
e gasosa, {2, o termo de reagdo da energia, C, o calor especifico e 4H o calor de reagdo.

O trabalho de Han e Chung (2001) considera todas as propriedades fisicas como fun¢do da
temperatura, pressao ou carga. No presente estado de desenvolvimento deste trabalho, apenas a
dependéncia do calor especifico da fase gasosa com a temperatura e o tipo de carga foram
incorporados ao modelo.

O calor especifico do gasoleo e da gasolina na fase gasosa ¢ calculado como (Lee and Kesler,
1988):

Cpo=pB+ B, T+ BT’ (6)
onde:
1.04025
,b’l=—1.492343+0.124432Kf+,54(1.23519—7) (7)
g
,82:—7.53624x10_4[2.9247—( 1 .5524—0.05543Kf)+ﬁ4(6.0283— 5'2694 )] (8)
g
,B3=1.356523x10_6(1.6946+0.0884ﬂ4) 9)

,B4=[(H)(l—&(5 —0.885)(5_—0.7)x107%)]* para 10 <K;<12.8
K, Kpo® ’ (10)

B4=0 para todos os outros casos

A densidade S, e o parametro K; sdo definidas como:

1415
g API+131.5 (D
pA
3
Kf:m (12)
: S

g
onde T',, ¢éatemperatura média de ebuli¢do.

3. RESULTADOS

O sistema de equacdes diferenciais ordinarias formado pelas equagdes (1), (2), (3) e (4) foi
resolvido com um algoritmo de Runge-Kutta de quarta-ordem (Kincaid, 1991). A Figura 4 mostra o
dominio computacional com as condi¢cdes de contorno apropriadas para o problema. Para a equagao
de transporte do modelo cinético (Equagdo 1), na se¢@o de entrada do riser, considera-se que somente
o gasoéleo esta entrando. Conseqiientemente ajusta-se a fracdo massica do gasdleo para 1, enquanto
que para os outros 3 /umps as fracOes massicas foram ajustadas para zero. As temperaturas do
catalisador e do gasoleo (gas) sdo uma condicao sabida na entrada do riser , assim, um valor prescrito
¢ atribuido a estas variaveis no modelo matematico. As demais condi¢des para todas as simulagdes
sdo apresentadas na Tabela 1.
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Figura 4: Condigdes de contorno e dominio computacional

Na secao de saida do riser considerou-se que as fragdes massicas dos lumps j4 ndo estdo mais
variando, e no sentido do fluxo uma condi¢do de derivada nula € prescrita para cada /ump. As mesmas
condi¢des de contorno sdo utilizadas para as temperaturas do catalisador ¢ da fase gasosa na saida do
riser, como também ¢ mostrado em Figura 4.

Tabela 1:Condigdes Gerais de Operagao Para Todas as Simulac¢oes

GEOMETRIA
Altura (m) 30
Didmetro (m) 1.1
CARGA
Vazio Méssica de Gés (kg/s) 50
Vazdo Méssica de Catalisador (kg/s) 350
PARAMETROS FISICOS
Densidade do Catalisador (kg/m3) 1410
Calor Especifico do Catalisador (kJ/keg.K) 1.15
Temperatura de Entrada do Catalisador (K) 910
Calor Especifico do Gasoleo (kJ/kg.K) 4.5%
Temperatura de Entrada do Gasoleo 670
Coef. de Troca Térmica entre fases (kJ/s.K) le-2

*para as simulagdes com calor especifico da fase gas constante.

A solugdo do problema mostrado na seccdo 2, Modelo Matematico, ¢ apresentada em Brum
(2006). Neste modelo a velocidade no interior do riser ¢ dita constante e calculada com base nas
vazdes massicas de cada fase (gasosa e solida), No presente trabalho uma equacdo do movimento
(quantidade de movimento) para cada fase foi acrescida ao modelo: a conservagao da quantidade de
movimento para a fase gasosa

dv, Qgdp C,(v.—v, )Q 2f v
Tl ce Al Mfite TPt Teie 8
d | F_dr F D v (13)
g g g
e a conservacdo da quantidade de movimento para fase solida.
dv Qde, Cpv,—v,)Q 2f v, ¢
“+G o+ ——+2=0
dx “F, dx F, D v, (14)

Nas Equacgdes 13 e 14 v ¢ a velocidade, de se refere a porosidade do leito e varia de zero a um, dP
¢ a derivada da pressdo, g ¢ a aceleragdo da gravidade, D ¢é o didmetro da secdo transversal do riser e
Fc ¢ a vazao massica de catalisador, cujo valor referente pode ser verificado na Tabela 1. As equagdes
construtivas das quais esses valores sdo obtidos estdo disponiveis em Chung (2001).
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A massa especifica da fase gasosa ¢ funcao da velocidade do escoamento e determinada por

Fe 14
Pe™ €.V, Q (14)
As Figuras 5 e 6 mostram os resultados da comparacao da solu¢ao de Brum (2006), com o modelo
apresentado neste trabalho. Nota-se uma boa concordancia entre os resultados obtidos tanto para as
concentragdes (/umps) quanto para o perfil de temperatura (Figura 6).
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Figura 5: Comparagdo entre a modelagem e os resultados de Brum (2006), referente a
conservagao dos lumps.

950

Modelagem —
Brum 2006 a

200

Catalisador

850 |

g 8OO
'_
760 |
4 Fasegas
700 |
]
650
0 5 10 15 20 25 30
Z(m)
Figura 6: Comparagdo entre a modelagem e os resultados de Brum (2006), referente aos perfis de
temperaturas.
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Analisando agora a Figura 7, onde ¢ mostrada a comparagdo dos resultados obtidos para a
velocidade do catalisador e da fase gasosa entre o presente trabalho e os resultados obtidos por Han ¢
Chung (2001), nota-se uma grande discrepancia entre os resultados. Dificuldades foram encontradas
na solu¢do do sistema de equagdes diferencias atual, onde foram adicionadas as Equacdes 13 e 14.
Aparentemente, o método utilizado, Runge-Kutta de 4* ordem, ndo estd se mostrando capaz de
resolver este sistema de equagdes diferenciais. No atual estagio de desenvolvimento do trabalho, um
método numérico mais preciso estd sendo implementada buscando-se com isto um resultado melhor
para a determinacao das velocidades de cada fase do escoamento.
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Figura 7: Comparacao do perfil de velocidade encontrado na simulacao com Han e Chung (2001).

Embora os perfis de velocidades apresentados na Figura 7 se mostrem muito diferentes do
esperado, aparentemente a massa ¢ conservada nas equagdes do movimento, visto que os Otimos
resultados foram obtidos nas Figuras 5 e 6. E necessario salientar que no presente trabalho, a massa
especifica deixa de ser constante (no modelo de Saad, (2006) a massa especifica da mistura gasosa era
constante), variando junto com a velocidade da fase gasosa e conseqlientemente garantindo a
conservacao da massa como observado anteriormente.

4. CONCLUSOES

O presente trabalho d4 seguimento aos resultados obtidos por Brum (2006). Aqui, duas novas
equacoes do movimento foram adicionadas ao modelo matematico. Observou-se que a metodologia
numérica utilizada por Brum (2006) (Runge-Kutta de 4* ordem) encontra dificuldade para resolver o
novo sistema de equagdes diferenciais, e resultados inesperados foram encontrados para as duas novas
variaveis do problema: velocidades do solido e do gas. Contudo, a massa continuava sendo
conservada ao longo do riser e pouca influéncia na determinagcdo dos perfis de temperatura e
concentragdes ou longo do riser foi observada.

Assim como no trabalho de Brum (2006), modelos matematicos para risers de FCC com
diferentes niveis de complexidade foram comparados e pouca diferenca entre os resultados foram
observados. Conclui-se nesta etapa do estudo que a complexidade de um modelo matematico para
risers de FCC talvez ndo seja o parametro mais importante a ser observando na busca de resultados
que represente adequadamente o problema real e que a outros fatores como por exemplo o esforco
necessario para a obtengao da solu¢do numérica devem ser levados em consideragao.
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Abstract: The FCC (Fluidized Catalytic Cracking) is one of the most important processes in a
petroleum refinery plant. The numerical modeling of this process has been performed by several
authors who have proposed different mathematical models and reported them in the literature. With
the constant increase of computational capabilities, such models have become even more complex
and with wider application. The different models address both fluid flow and cracking kinetic,
varying from simple one phase and one-dimensional models to three-dimensional and three-phase
models. Therefore, there is no common ground regarding the most adequate formulation, and
advantages and drawbacks may be identified in each available model. In the present work, a
relatively complex model reported in the literature is reproduced. Even though it is a one dimensional
model, it includes many physical phenomena, like the dependence of the fluid properties on
temperature and the transport equations formulation for both phases (gas and particulate). In a
following stage, some simplifications in the mathematical formulation are included to the model and
the results obtained with both formulations (with and without simplifications) are compared. In the
present work, taking as reference the work of Saad (2006), new phenomenons were incorporated to
the model. The new results were compared, and discussed, with the work presented by Saad (2006).

Keywords: FCC, Catalytic cracking, Finite differences, Fluid flow.
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