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Resumo

No processamento do petrdleo, a unidade de craqueamento catalitico é de fundamental
importancia. Nesta unidade, fragdes de baixo valor agregado sio transformadas em fragoes de
alto valor comercial.

O reator principal da unidade (riser), dependendo das condi¢des operacionais e geométricas,
pode apresentar diferentes caracteristicas, tais como: alta concentracio de particulas na parede
com movimento descendente destas particulas na regifo de alta concentragio, que afeta dire-
tamente a conversao e a seletividade em gasolina, principal produto de interesse.

A previsiio do comportamento fluidodindmico e da cinética de reagio é de fundamental
importancia no desenvolvimento e otimizacio do processo.

Os objetivos desta dissertacdo sdo: implementacdo do modelo da teoria cinética para
materiaig granulares no codigo comercial CFX, produto da AEA TECHNOLOGY; testar o
maodelo implementado em casos com as principais caracteristicas desses reatores (risers a frio),
e testar um modelo cinético que possa ser acoplado ao modelo fluidodindmico.

Utilizou-se trés casos da literatura para verificaco do modelo, no estudo fluidodinamico,
e testou-se o modelo de dez grupos (Ten Lumps Model) no estudo da conversio no reator.

O modelo de dez grupos mostrou-se adequado para ser acoplado ao fluidodindmico, en-
quanto este mostrou-se capaz de preve as diferentes caracteristicas dos trés casos estudados.



Abstract

In the processing of the petroleum, the catalytic cracking unit is of basic importance. In
this unit, the fractions of low aggregate value are transformed into fractions of high commercial
value.

The ruain reactor of the FCC (riser), depending on the operational and geometric condi-
tions can present different characteristics, such as: high concentration at the wall, descending
movement in the area of high concentration that directly affects the conversion and the selec-
tivity in gasoline, while is the main product of interest.

The simulation of the fluid dynamic behavior, and of the reaction kinetic, is of basic
importance in the development and optimization of the process.

The objectives of this dissertation are the implementation of the kinetic theory model for
the granular materials in the commercial code CFX, product of AEA TECHNOLOQY, to test
the model in cases with the main characteristic differences of these reactors {(cold risers), and
also to test a kinetic model that can be coupled to the fluid dynamics model.

Three cases from the literature were used for verification of the model, in the fluid dynamie
study, and the ten lumps model was tested in the study of the conversion in the reactor.

The ten lumps model revealed adequate to be coupled with to the fiuid dynamic model,
while this revealed capable of to simulate the different characteristics of the three studied
cases.
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1 Introducado

O projeto, desenvolvimento e otimizacio dos processos quimicos, em geral, e a capacidade
em se prever a performance dos equipamentos de processos, dependem de modelos represen-
tativos, ferramentas para resolugio dos modelos e da disponibilidade de dados experimen-

tais/analiticos para valida¢io dos modelos usados.

Para prever as condigGes 6timas de operagdo em reatores quimicos, ferramentas de simula-
¢80 mumérica séb indispenséveis, pois de um modo geral, os métodos analiticos sdo aplicdveis
apenas aos problemas mais simples de escoamento, engnanto os métodos experimentais re-
querem alto investimento do que a simula¢do numérica. No entanto os resultados experimen-
tais sdo necessarios para verificar a validade e precisao dos resultados numéricos. Por isso, a
modelagem matemdtica e a simulacdo numérica sdo, atualmente, ferramentas indispensdveis
para o desenvolvimento e otimizagio dos processos gquimicos, particularmente, dos Reatores
de Leito Fluidizado Circulante (CFB) {ALVES, 1998).

Reatores do tipo gas-sdlido sfo bastante utilizados na indiistria quimica e petroquimica
principalmente nos processos de craqueamento catalftico, combustdo e incinera¢io de residuos.
Muitas vezes os reatores do tipo gas-sélido sio pontos criticos nestes processos, do ponto de
vista econdmico e ambiental. O conhecimento da fluidodinimica destes reatores é fundamental

para o seu desenvolvimento e otimizagao.

O objetivo final da disserta é a implementa do modelo da teoria cinética no CFX e a
definicdo de um modelo cinético do craqueamento ecatalitico, visando sua utilizagio na sim-

ulacéo do riser.



2 FEstratégia de Acao

2.1 Caracterizacao do Problema

(Quando um gas flui verticalmente para cima através de um leito de particulas sélidas,
diferentes regimes fluidodindmicos podem ser observados, dependendo da velocidade do gés e
das caracteristicas do sistema de gds-particula, que v3o desde o escoamento através do leito
fixo de particulas, até o transporte pneumdtico vertical. Muitos estudos foram desenvolvidos

com o objetivo de caracterizar os regimes de escoamento (KWAUK e LI, 1996).

Entre os regimes de trubulencia e transporte pneumético, estd o chamado “Fluidizacio
Répida”, regime de escoamento utilizado nos reatores de leito fluidizado circulante. Os reatores
de leito flnidizado circulante caracterizam-se por apresentarem um escoamento anular com uma
parte da mistura gds-solido movendo-se verticalmente para cima, no centro, e outra descendo
proxima a parede. Uma alta concentragio de particulas préxima a parede é comumente obser-
vada. Basicamente existem dois tipos de reatores de leito fluidizado circulante: os combustores

(CFBC) e os utilizados em unidades de craqueamento catalitico {FCC).

A operagho de craqueamento catalitico do petrdleo, para produgio de fragdes de maior
valor agregado pode ser conduzida em diversos regimes de escoamento. No cragqueamento
operando no regime de transporte, as particulas do catalisador sdo arrastadas do reator pelo

gis, separadas em ciclones e estes, por sua vez entram no regenerador para serem recuperadas.

O petrdleo usado em uma refinaria é enviado A destilacdo atmosférica, onde sao separadas
as fragoes mais leves. O produto de fundo da torre de destilagio atmosférica é destilado sob
vacuo. O gasdleo de vicuo, a fragdo mais pesada da destilacdo & vacuo, é tratada na unidade

de craqueamento catalitico (FCC).

No riser ocorrem as reagdes de cragueamento catalitico, as quais produzem gasolina, GLP,

gasileo leve de reciclo, dleo clarificado, gases leves e coque.

( coque, que é umn composto sdlido, que se deposita na superficie do catalisador desativando-



0, é queimado no regenerador. O calor gerado pelas reagoes de combustio é levado pelo catal-
isador ao riser na forma de calor sensivel, sendo a fonte de energia necessdria s reacdes de
craqueamento que sio endotérmicas (LANSARIN, 1997). Este processo é utilizado em todo
o mundo, uma vez que a demanda de gasolina em vérios paises é superior & dos dleos com-
bustiveis. O craqueamento catalitico corrige a producio de gasolina e GLP, suplementando a

diferenga entre a quantidade obtida diretamente do petréleo e a requerida pela refinaria, de
modo a atender o mercado consumidor.
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Figura 1: Diagrama simplificado do circuito regenerador riser, stripper, da unidade multi-
proposito de FCC U-144 da SIX/PETROBRAS.

A figura 1 mostra um diagrama esquemético da unidade multipropdsito de FCC completa,
existente na SIX/PETROBRAS, em Sio Mateus do Sul-PR, que é utilizada para obtengio



de dados reais para validagdo experimental dos resultados de simulacdes numérica. Dentre os
equipamentos da figura 1, serd dedicado atengo apenas ao tubo de elevagio (riser), que é o
elemento principal da unidade, i.e., onde ocorrem as reacdes de craqueamento dos hidrocar-
bonetos pesados (gaséleo), para a formacio dos hidrocarbonetos leves. Numa planta rentével
atualmente, apenas 45% da carga de entrada se transforma em gasolina. H4, portanto, uma
grande margem a melhorar neste processo para maximizar a produgio de gasolina e GLP (gds

liquefeito de petréleo).

O objetivo final da dissertacio € a implementagdo do modelo da teoria cinética no CFX
e a definigdo de um modelo cinético do craqueamento catalitico, visando sua utilizacio na

simulagdo do riser.

2.2 Metodologia e Estratégia de Acao

A estratégia adotada consistiu em resolver problemas com hipiteses simplificadoras para
facilitar a resolugdo. Obtido a solugdo para cada caso especifico, os resultados serao utilizados

para resolugdo do modelo completo, apresentado na tabela 1, como o caso objetivo futuro.

Tabela 1: Estratégias para a abordagem do problema.
Caso Dimensoes | Energia | Reacao | Turbuléncia | KTGF | Aplicativo
(Gés)
A 1D Nao isot. | 10 Lumps Nao Nao Fortran
B 3D isot. Nio K—¢€ Nao CFX 4.4
C 3D isat. Nao K€ Sim CFX 4.4
Etapa Futura 3D Nao isot. Sim Sim Sim CFX 4.4

QO objetivo futuro do projeto de pesquisa é implementar no CFX o modelo de 2 fases,
tridimensional, ndo isotérmico, com reagdo quimica; modelo de turbuléncia para a fase gis e
o modelo da Teoria Cinética para a fase particulada. A dissertagio delineara alguns passos

para se atingir este objetivo.

O trabalho serd realizado utilizando um software comercial para simulacio da fluidodindmica
computacional, CFX. Este software utiliza o método dos Volumes Finitos para para a dis-

cretizagdo do modelo matemético.
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3 Modelo Matemdtico:
Fluidodindmaica do Riser

O modelo matemdtico consiste de duas etapas distintas. Uma para a descricio de um
modelo para a cinética do craqueamento (caso A, tabela 1) e outra para a descricio de um

modelo da fuidodinamica do riser (caso B e C, tabela 1).

Este capitulo trata do modelo fluidodindmico do riser e o capitulo seguinte, do modelo

para a cinética de craqueamento catalitico.

As equagdes que descrevem o processo sio as equacoes de conservacgio da massa, da quan-

tidade de movimento e da energia, aplicadas as fases sélida e gasosa.

3.1 Fase Gas

As equagbes bésicas para a fase gasosa, bem como as equagbes de conservacgio das pro-

priedades do escoamento turbulento, séo:

3.1.1 Continuidade

?,%@ +V - (pgegty) =0 (3.1)

onde p é a densidade da fase, ¢ é a fragio volumétrica e v, é o vetor velocidade média

volumétrica do gés.

3.1.2 Quantidade de Movimento

F(pgtqv 2
(pgtg g + V- (pg€qugug) = V - (€g7g) + Fas(s — vy) + €9y + PyVeg — 2 Vpoky  (3.2)

3



o termo FyVe, representa um termo adicional da forca de pressdo devido a variacdo de drea
efetiva da fase em fungéo da presenca da outra fase ALVES (1998), ALVES et al (2001).

3.1.3 Tensoes

7= —Fltoy (33)
onde,
Tg = 2ligYy (3.4)
sendo u, a viscosidade efetiva da fase gés, v, é o tensor taxa de deformacio da fase gés, dado
por:

1 1
Yo = §(V'ug - va) - g(v cug) (3.5)

3.1.4 Modelo de Turbuléncia kK — €*

A viscosidade da fase gasosa pode ser estimada a partir de qualquer modelo de turbuléncia
(ALVES, 1998). Os modelos mais completos sio os modelos de duas equagoes. Entre estes, o
modelo k£ — €° é o mais utilizado. A vantagern deste modelo é a possibilidade da inclusio do

termo de transferéncia de energia cinética do movimento flutuante entre as fases.

3.1.4.1 Energia Cinética Turbulenta{x)

A equacio da energia cinética turbulenta da fase gasosa é obtida subtraindo-se a equagao
média temporal do momento linear da equacdo local instantinea, e esta diferenca ¢ multipli-
cada pela flutuagio da velocidade do gds, resultando, apds algnmas simplificagbes (ALVES,
1998) em:

B(egpgti)

v + V- (pgequgr) = V - (6,0 V) — (14 1 Vug — pge)eg + Bii(v 0y — 25) (3.6}

onde x é energia do movimento turbulento da fase gés {relacionada as flutuagdes da velocidade

média volumétrica do gds), definida por:

T (3.7)
s



3.1.4.2 Taxa de Dissipacgao (%)

A equagio da taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta da fase gasosa é:

3 ~ _ S
i&%ﬁ—)-PV{pgegvge‘) =V (g, Ve*)— [C‘;'rg : Viig — Copge™ + Fi{v vy ~ 2;{)] geg (3.8

onde €* ¢ a taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta.

s pardametros do modelo k — € sao: I',, = gf, Fe=1%2 03, = 1,00, 0. = 1,30, C) = 1,44,
Cy = 1,92. A viscosidade turbulenta da fase gds foi calculada pelo modelo de turbuléncia

x — €*. No modelo & — €, a viscosidade turbulenta é caleulada pela relagio de Kolmogorov-

Prandtl. )

%
#Z = upge_ﬂ (3.9)
e
fog = 2y + (3.10)

3.2 Fase Particulada

Para a fase particulada, a difusio molecular de momento nao existe, pois esta é forrnada de
particulas sélidas, sem gradientes internos de velocidade. Portanto, 7! = (. As propriedades

desta fase sfo valores médios do conjunte de particulas. As equacdes finais sho:

3.2.1 Continuidade

Q%tafsl + V- (povs) =0 (3.11)

onde p, é a densidade da fase, ¢, é a fraciio volumétrica e v, é o vetor velocidade média

volumétrica das particulas.

3.2.2 Quantidade de Movimento

8(6‘24);?)3) +V- (Esps”svs) =V- (ESTS) + ﬁgs(ﬂg - Us) +Espsg + €V E, (3'12)

onde P, é a presséo do gés, 7, € o tensor tensio, 3 é o coeficiente de transferéncia de quantidade
de movimento entre as fagses e g é a aceleracio da gravidade. O termo devido a pressao do gds

é a forca “buovant” (forca de empuxo) agindo sobre a particula.



3.2.3 Tensoes

Ty = (—Fy + &V - v,)] + o, (3.13)
onde ,
T = 2phe"s (3.14)

donde u, é a viscosidade efetiva, P, é a pressio efetiva e -, € o tensor taxa de deformacio da
fase particulada, dado por:

1= 5 (Vo + Vf) = 2V )1 (3.15)

3.2.4 Temperatura Granular

O modelo de tei’nperatura granular ou energia pseudo-térmica foi utilizado por ALVES
(1998), NERI e GIDASPOW (2000) e ALVES et al (2001), onde a temperatura granular,
por analogia com a temperatura termodinAmica na teoria cinética dos gases, é definida como

sendo:
1

Taran == ‘gv:;'v:; (316)
onde Tigran € & temperatura granular, v/, == v', = v, e v/, é a flutuagio das velocidades das

particulas.

O termo de dispersao de momento para a fase particulada e que dependem desta tempe-

ratura é dado por:

1
5 Bt s ot (psfsvsTGmn) =V. (]:1’1};”,n VTGmn) — 751 VU, — Y1 + Y2 (3' 17)

onde
2 r 4 TG’mn -l
71 = 3(1 + e?)elgy |7 ALY (3.18)
¢

é a dissipacdo de energia pseudo-térmica, devido &s colisdes ineldsticas entre as particulas, e
“e”é o coeficiente de restitui¢ao particula-particula, que assumne o valor 1 para colistes eldsticas

e 0 (zero) para colisdes pldsticas e €, é a fracio volumétrica de sélidos.
Yo = ﬁgs(’v’gv’s - STG‘ran) (319)
é a taxa de transferéncia de energia cinética do movimento turbulento entre as fases, onde

VU =K+ gTGﬂm {3.20)



A pressao eletiva dos sélidos, a funcdo de distribui¢do radial, a viscosidade do conjunto,
a viscosidade efetiva da fase particulada e o coeficiente de difusiio da energia pseudo-térmica
sao dados pelas equages 3.21, 3.22, 3.23, 3.24 e 3.26, respectivamente.

Fs = €,p5[1 + 2(1 + e)eogo| Tgran (3.21)
31 /e \317
_=_— ]l =t —2— N
gﬂ 5 Esmcm: (3 22)
4 TET
£, = ge‘;’p.,dpgau +e) —G;% (3.23)
2pgan [, 4 1?4 Teran .
Hs = m; 14+ —5‘(1 + e)ggfs -+ géipgdpgo(l + e) ——— (524)
corm
4 B
Hsdil = g—ép.adp‘ T Gran (3.25)
2r TGrandil [ 6 -22 2 TGran y
Ty, = Terandd 1y 20 s 2Gran 26
TG‘w'a.n (1 + e)g{) + 5( + e)goﬁs + 2Eap8dpgﬂ(1 + C) T (3 26)
sendo ,
5 | r—
LCrgrandi = @P&dp' T Gran (3.27)

3.3 Coeficiente de Transferéncia de Quantidade de Movi-
mento entre fases

Finalmente, o tiltimo pardmetro do modelo é o coeficiente de transferéncia de quantidade

de movimento entre as fases gasosa e particulada, vilida para todas as fracoes de sélido.

17,
Bas = fR—’:’ +0,336" %lvg — vs{(1 — ¢)e; 2B (3.28)

onde Fe é o nimero de Reynolds e é definido come:
Re = [ty ~ Uslpy (3.29)
Hg

3.4 Condicgoes de Contorno

Neste trabalho as seguintes condi¢des de contorno foram utilizadas:
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» Condigdo na Entrada: exceto para a pressao, a qual é obtida por extrapolacio, todas

as outras varidveis tém valores conhecido na entrada;

éent = ﬁbc.onhecida (330)

- Energia Cinética Turbulenta:
Ko = 0, 00507, (3.31)

- Taxa de Dissipagao de Energia Cinética Turbulenta

_0,09x3
= 0 03R (3.32)
- Temperatura Granular
1
Torans = -?;vg (3.33)

e Centro do Tubo: A condicio de simetria ¢é utilizada para todas as varidveis (utilizada

somente no caso simétrico)
O¢
= =0 3.34
B (3.34)
¢ Condigdo na Parede: para os componentes de velocidades da fase gis, a condicio de

ndodeslizamento & aplicada:

Vgz = Vgp = 0 (3.35)

- Para as particulas, a velocidade radial é v,, = 0, pois ndo héd fluxo através da parede.
O wvalor da velocidade axial v,, estd compreendido entre a velocidade de arraste do
gas e a velocidade terminal da particula. Para o modelo cinético do escoamento de
materiais granulares a velocidade axial na parede é obtida de um balango para a taxa
de transferéncia de tensfo viscosa das particulas para a parede e que colidem com ests,
(ALVES, 1998),(ALVES et al, 2001), como segue:

$,, SﬂpgeaTl‘{ 2 Vgz

Glran

].1 —_ [-—53—\1/3] 1w

E€smaz

Trz

(3.36)

w
6¢€smaz

onde ¥, é um fator de atrito particula-parede, que varia de 0 {parede lisa} a 1 (parede

rugosa).

- k e ¢® sdo calculados a partir de fungbes de parede (ALVES, 1998) e (ALVES et al,
2001).

- A temperatura gramular € calculada a partir do fuxo de energia pseudo-térmica, como
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segue:
QPTIw = Y Ve Trg w (337)
onde o2
3e2p, 1 —¢?
- = \/‘ P Gra.n( e'w) (338)
4€smaa: [1 - f....éa._\] w

€smax

- A concentracio de particulas é calculada a partir de um balango de quantidade de

movimento na dire¢do radial, isto &

a de
E"(TfsTGran)'w - EsTG’ra.n|w =y

5 (3.39)

a
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4 Modelo Matemadtico:
Craqueamento Catalitico

No capitulo 3, apresentou-se o modelo fluidodindmico para o riser a frio, sem reacio
guimica. Neste capitulo 4, apresenta-se um modelo para a cinética do craqueamento, o qual
serd, posteriormente, no capitulo 7, aplicado a um sistera unidimensional, em fluxo pistonado,

no qual as caracteristicas fluidodindmicas do riser foram desprezadas.

O craqueamento catalitico é um processo de refino que visa a aumentar a produgao de
gasolina e GLP de uma refinaria, através da conversio de cortes pesados provenientes da des-
tilagho do petréleo (gasdleo e residuos), em fragdes leves. I8 um processo largamente utilizado
em todo o mundo, uma vez que a demanda degasolina em vérios pafses é superior 4 dos 6leos
combustiveis. O cragqueamento catalitico corrige a producio de gasolina e GLP, suplementando
a diferenga entre a quantidade obtida diretamente do petréleo e a requerida pela refinaria de

modo a atender o mercado cm sua drea de influéncia.

Originalmente, os processos de cragueamento surgiram da necessidade de produgio de
gasolina em quantidade e qualidade suficiente de modo a atender & crescente demanda desse
combustivel, em face ao crescimento da inddstria automobilistica dos Estados Unidos no inicio

do séenlo.

Até 1913, toda a gasolina produzida era obtida por destilagao direta do petréleo, portanto,
tanto a gualidade como a quantidade dependiam nnicamente do tipo de éleo cru refinado.
Como havia grande variedade de petréleos, havia também uma grande variacdo no rendimento
e na qualidade das gasolinas. Em média, o rendimento situava-se em torno de 20% em volume,

para um produto como um indice de octanagem de 50.

A partir da segunda década do século 20, comegaram a surgir processos comerciais de
craqueamento, objetivando suprir as necessidades da industria automobilistica. Tniciando com
o cragueamento térmico, o processo mais tarde passou a utilizar a versdo catalitica, emn leitos

fixo, mével ou fluidizado, desenvolvendo-se de forma notavel esta Gltima concepgao, até atingir
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0 estagio onde hoje nos encontramos(o Brasil), o craqueamento catalitico fluido é praticamente
um processo imprescindivel 48 modernas refinarias.

O FCC é hoje um processo largamente difundido em todo o mundo, devido principalmente
a dois fatores. O primeiro deles consiste no fator de contribuir eficazmente com a refinaria no
sentido de ajustar sua produgdo as reais necessidades do mercado consumidor local, devido &
sua grande flexibilidade operacional. O segundo fator, que tornou consagrade o processo, esté
ligado ao aspecto econdmico. Transformando as fragtes residuais, de baixo valor comercial, em
derivados nobres de alta valor, tais como gasolina e GLP, o craqueamento catalitico aumenta

em muito os lucros da refinaria, devido & sua extraordindria rentabilidade (ABADIE, 19XX).

As tabelas 2 e 3 apresentam rendimentos tipicos volumétricos e ponderais tomados em
relagdo & carga, quando a unidade opera, visando a maximizacdo de gasolina ou de GLP,

cragqueando apenas gaséleo puro, ou seja, sem adicdo de residuos.

Tabela 2: Operagéo pars o méximo de GLP {ABADIE, 19XX)

1 Corrente % Volume | % Peso

Carga Fresca 100,00 160,00
Gas Cornbustivel - 8,04
Gias Liguefeito 39,75 24,00
Gasolina (NAFTA) 52,50 44,21
Diesel de FCC 9,50 10,25
Oleo Decantado 5,50 6,70
Coque - 6,80

Tabela 3: Operagdo para 0 maximo de Gasolina (ABADIE, 19XX)

| Corrente Il % Volume | % Peso |

Carga Fresca 100,00 100,00
Gés Combustivel - 4,30
Gés Liquefeito 28,90 17,90
Gasolina (NAFTA) 65,20 53,70
Diesel de FCC 10,00 11,70
Oleo Decantado 5,00 6,00
Coque - 6,40

4.1 Cinética do Craqueamento Catalitico

Craguear um hidrocarboneto significa submeté-lo a uma reacdo de cisdo da molécula. O

craqueamento catalitico ocorre sobre os sitios dcidos da superficie do catalisador sodlido, que



14

contribuem para a formulacao de uma espécie intermedidria de fundamental importancia, o
fon carbonio, que é um cétion organico (LANSARIN, 1997).

A carga da unidade de FCC ¢ uma mistura contendo em torno de 10* hidrocarbonetos,
principalmente perafinas, naftenos e arométicos, que originam indmeras reacoes, algumas
delas indesejdveis, tais como reacdes de polimerizacio, ciclizagio ¢ condensagio, geralmente

associadas a génese do coque que se deposita sobre o catalisador reduzindo sua atividade.

A tabela 4 apresenta uma sintese das reaces que ccorrem no craqueamento catalitico
(LANSARIN, 1997).

Tabela 4: Visao global das reagdes que ocorrem no craqueamento catalitico de gasdleos pesados

] Hidrocarboneto | Principais Reagoes | Principais Produtos ]
n-Parafinas e | Quebra do hidrocarboneto | Parafinas ramificadas e ole-
isoparafinas em diferentes pontos. N&o | finas com mais de trés car-

é usual a quebra das pontas | bonos.  Pequenas quanti-
da cadeia. dades de metano.
Naftenos Quebra de anéis e cadeias | Parafinas e olefinas, Pe-
laterais quena quantidade de com-
postos aromaticos.
Compostos nafte- | Quebra da cadeia lateral | Parafinas, olefinas e aroms-

no-aromaticos

dos anéis aromdticos. Que-
bra do anel nafténico.

ticos

Compostos aromé-
ticos sem cadeia la-
teral

Cragueamento negligencid-
vel

Coque

Compostos aromé-
ticos com cadeia la~
teral

Quebra de cadeia lateral dos
anéis aromdticos.

Olefinas e compostos aro-
maticos.

Oefinas

Quebra da cadeia em varios
pontos.

QOlefinas ramificadas ¢ pe-
quenas quantidades de pa-
rafinas

O cragueamento de uma parafina de cadeia reta, por exemplo, inicia com a formacio do
ion carbono sobre sitios dcidos {de Lewis ou de Bronsted) na superficie do catalisador. Uma

veg formado, este fon pode reagir de varias maneiras, como mostrain as reagdes a seguir:

CHy — (CHy)s — R CHy — CHY ~ (CHa)s ~ R (4.1)
pars;ﬁna fon carbénico
CHy — CHY ~ (CHy); — R 25 CHs — CH = CHy+ CHf —CH,— R (42)

ion carbomico olefina fon carbdnico



CHy - CH' — (CHy)s — R % CHy ~ CHy — CH* — (CHy)s — R (4.3)
fon ca;b(“)nico fon earbénico
CHs - CH' — (CHz)s — R+ R % CHy ~ (CHy)a— R+ RY (4.4)

ol meut.

fon carbénico mol. neut 1011

CH; — CH* — (CHp)s — R-% CHy — CH = CH ~ (CHy): — R+H* {4.5)

fon carbonico olefina

A reacdo 4.2 é a cisdo heterolitica da ligagiio C' — € (o par de elétrons da ligagao fica
pertencendo a um dos dtomos) com a formacgio de uma clefina menor que a parafina que
lhe deu origem. A isomerizacdo (reagdo 4.3) ocorre devido a féeil migracao do hidreto no fon
carbbnico. A transferéncia de hidrogénio, reagdo 4.4, é o principal mecanismo de craqueamento
das parafinas, enquanto a eliminagdo de hidrogénio raramente ocorre, estando associada a

presenca de envenenamento por metais.

As concentragoes de parafinas, naftenos e aromaticos na carga de uma unidade de FCC tém
consequéncia direta nos seus produtos. De uma maneira geral, a producgio de gasolina € alta
quando se cragueia cortes ricos em naftenos ou alquilbenzenos, média para cortes parafinicos e
baixa para compostos aromdticos polinucleares. A formagio de leires varia de modo similar ao
da gasolina e a formacao de coque é muito maior quando a alimentagao € rica em compostos
aromaticos polinucleados (LANSARIN, 1997).

A complexidade da carga de uma unidade de FCC é um dos principais obstdculos a vencer
quando se deseja modelar a unidade. E impossivel escrever balancos de massa para cada
espécie reagente, uma vez que nio reagemn apenas as moléculas alimentadas, mas também seus
produtos. A solucdo para esse problema é agrupar os reagentes com caracteristicas semelhantes
e tratd-los como se fossem wma dnica espécie (pseudo-espécie). A partir de 1969 foram propos-
tos modelos cinéticos que envolvem conversdes e efeitos globais, bem como pseudo-espécies,

chamados “lumping models” {(WEEKMAN, 1969).

4.1.1 Modelo dos Dez Pseudo-Grupos (Ten Lumps Model)

O modelo dos dez lumps foi desenvolvido por pesquisadores da Mobil (MARTIGNONI,

1998). Este modelo divide 0 gasdleo em fragbes pesadas e leves, de acordo com sua temperatura
de ebuligao.

As fragOes leves entram em ebulicio entre 221 e 341,3°C e as pesadas acima de 341,1°C. De
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um modo geral, pseudo-componentes leves, por sua vez, também originam gasolina e coque.

Como mostra a figura 2,

N h A?"h
By Ny A'rl -Arsh
Arg

\l/

Figura 2: Esquema do modelo dos dez lumps

Os pseudo-componentes do modelo de dez lumps sfo parafinas leves P, e pesadas BPy;
naftenos leves N; e pesados N,; gasolina G; coque C; arométicos leves Ar; e pesados Ary;
aromdticos substituidos leves Arg e pesados Arg, que sdo anéis aromaticos desprovidos de
cadeia lateral e com um &tomo de hidrogénio substituido por owtro qualquer. Os pseudo-
grupos de aromaticos substituidos ndo formam gasolina, mas contribuem para a formacao de

coque. Nao hé interagdo entre os grupos de parafinas, naftenos e arométicos.
A equacio de conservacio da massa para cada grupo do modelo cinético é dado por
(FROMENT e BISCHOFF, 1990):

dC; Y‘ ki C

Us,ga‘ = 1 + -RA'rh CArh ps€5¢ (46)

A velocidade superficial do gés u,, e a fracio de gés sdo calculadas em cada Az usado na

integragao numérica.

A equacao de conservacio da massa para o cogue no catalisador é dada por:

dC. [ keopus

e _ M,e, 502 47
s dz 1+ K Ar;,CArh psMscs30 ( )
O balan¢o de energia no riser é dada por:
PRk
LAY I 4.8
(Mmeocyy + mb%ﬁ') o TF KArhCArh ps{— O Hy;)e 08 (4.8)

~Eafgo 1)

onde ky; = ke Tref 30 as constantes cinéticas e § = 0,33 é a razdo em massa de

7'.?
coque depositado sobre o catalisador em relagao ao grupo C.



17

A desativagio catalitica acontece devido & deposicio de coque no catalisador é dada, por:

1
C.) = :
HCe) 14 69,47(100C,)0-38 (4.9)
As caracteristicas do leito sdo dadas por:
a4 -la? — du, gy
€g = s {4.10)
onde
O = Uy Uy g + Ug p {4.11)
mgo
Ue o == 412
8.4 pG’OQ ( )
Uy p = ;nﬂ (4.13)
_ 4p; — pg).qu
€+ €g=1 {4.15)

onde €g € a porosidade u; € a velocidade terminal da particula, u, p € a velocidade superficial
da fase particulada, g a aceleraciio da gravidade, {2 é a drea da secgio transversal do riser, M,
o peso molecular do coque e Cp, o coeficiente de arraste que é funciio do mimero de Reynolds.

Dois casos limites podem ser citados:

s — Pg)gds
1y = Eem»iné%w)%—ﬂ se Re<0,4 (4.16)
1 I .
b=y 3, 1 p Pa)odr se Re > 10° (4.17)
g

Para 0,4 < Re < 10°%, 0 Cp é calculado em fungio do Reynolds pela equagio 4.14.

A cinética da reacdo de craqueamento fol estudada porque a mesma é um termo que

aparecerd nas equagoes de conservacio da massa e da energia.
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5 Método Numérico

0 cédigo do CFX utiliza o método dos volumes finitos para a discretizagio do modelo.

No método dos volumes finitos as equacoes diferenciais aproximadas sio obtidas através de
balangos de conservagio da propriedade envolvida (massa, quantidade de movimento, entalpia,
etc.) no volume elementar (MALISKA, 1995).

Existem duas maneiras de se obter as equactes aproximadas neste método.

¢ Balanco da propriedade nos volumes clementares.

s Integracdo da equagio diferencial na forma conservativa no volume elementar e no tempo.

5.1 Discretizagao usando Volumes Finitos

As equagdes diferenciais podem ser escritas de forma generalizada para uma varidvel ¢

qualquer como:

4—3—(%?@» + V- (pigvsp — 61V} = Sy (5.1)

onde o termo 5y contém o termo fonte de ¢ no interior do volume de controle e todos os outros
fluxos de ¢ através das faces do volume de controle que ndo foram ordenados no segundo
termo do lado esquerdo da equagao 5.1. Aplicando a intral na equacio 5.1 sobre um volume

de controle ¢ qualquer, obtem-se:

[ 20i€) s 4 1G . (esprvstr— e _ 1
P dd + 151V (eipivip — T, V)did = 1?Sf;,dﬁl (5.2

Usando o teorema de Leibnitz (BIRD et al, 1978) para diferenciagao de uma integral para

permutar a derivada com a integral do primeiro termo do ladoe esquerdo, obtem-se:

ﬁa(pé?é)dﬁ — % { gﬁpﬁédﬁ\ - gpifid’(vs . n)dS (53)

onde n € o vetor normal unitdrio e externo a superficie de contorno do volume de controle e
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vs € a velocidade de deslocamento da superficie.
Como o volume de controle ndo muda com o tempo (v, = 0), entao tem-se:

B(pie: )
{9 i‘%éﬂdﬂz 5 / {9 &bt (5.4)

Usando-se, agora, o teorema da divergéncia de Gauss para transformar a segunda integral

de volume do lado esquerdo da equacfo 5.2 numa integral se superficie, obtem-se:

[V (apvis - eTs8)a8 = | (ciping - aTy99) - nds (5.5)

Substituindo-se as equacgoes 5.4, 5.5 na equagio 5.2, tem-se gue:

a1 = Hendyad' + | (cpwis - argve) -naa= [ 5,0 (5.6)
Estas integrais para o volume de controle finito A+ sédo aproximadas da seguinte forma:

s Termo transiente

_é_}_ rf. A\ o, a(plﬁqu) o (picip) ~ (Pﬁez(f))
A At or (5:7)

¢ Termo fonte
'; Sedd = 8;0p (5.8)

s Termo de fluxo nas faces

3\
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/ 96\
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8%\
dz
89\
9z

i(pieiviﬁb —&lyVe)-ndd = A, /pieivi,:nqb — €l

w

/
+ Ay piciviy® — €y

n

/
+ Ar pigiv.¢ — 61y
f

{
+ Ap pigvs0 — el (5.9)
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ou nama notagao mais compacta,

6
Cl(pt'ﬁ,;’vi(,f‘) - fil’gbqu) -ndA = T(piq'vz-qf) - E§F¢v¢)j : ndAj (510)
3=1
onde os A; sio dreas. Substituindo-se as aproximagoes dadas pelas equacdes 5.7 a 5.10 na
equacdo 5.6, tem-se a forma discreta das equacfes de conservacio, para um varidvel genérica
¢ em um ponto P da malha:

(epid)p — (i)}

&
N ‘?9}:' + T(pﬁfivﬁ,gb - fiP¢V¢)j . nAj = S¢'19P (511)

=1

5.2 Positividade dos Coeficientes

A positividade dos coeficientes é de fundamental importdncia para que a solucdo obtida
seja fisicamente coerente. Considere-se um problema bidimensional cujas temperaturas dos
volurnes vizinhos sejam maiores do que a temperatura do volume P. Considere-se ainda que os
coeficientes de conexao de P com seus vizinhos sejam negativos e Ap positivo. A fisica correta

do problema requer o aumento de ®p. Pela expressio
Apdp = A ®p + A, Pw + A, 0 + A, Pg + Af‘I’F + AyPg+ B (5.12)

que ¢ a equagao aproximada para o ponto P, néao existe esta garantia.

A ndp positividade dos coeficientes leva a uma resposta fisicamente incoerente.

5.3 Linearizagao do Termo Fonte

O termo fonte deve ser usado o mais implicitamente possivel. Uma forma de fazer isto
é lineariza-lo. Isto é necessdrio para reduzir a complexidade das equagbes onde a varidvel

principal de wma equacio aparece no termo fonte da outra.

Muitas vezes, dependendo da importancia do termo fonte, a lineariza¢do néo é suficiente,
sendo necessdrio atualizé-lo mais frequentemente do que o restante dos coeficientes. Uma

forma de Hnearizar o termo fonte é dada por:
8= Spdp+ 5, (5.13)

onde o coeficiente Sp < 0. Quando a derivada do termo fonte em relagio a varidvel ® é
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negativa,0 método recomendado ¢ expandir o termo fonte em série de Taylor como:

. dsl .
§=8+22 P(@p —®%) (5.14)

e determinar Sp e 8.

Quando %g P é necessario criar um artificio em que Sp®p se torne negativo. Um

artificio usado é aumentar o S, dificultando a convergéncia.

Sempre é possivel fazer Sp = 0. Esta pritica, entretanto, nfo utiliza as possibilidades de

melhorar ¢ esquema numérico via tratamento implicito de todo ou de parte do termo fonte.

5.4 Acoplamento Pressao - Velocidade

A discretizagio apresentada até entdio serve para todas as varidveis, exceto para a pressao
do gds a qual é obtida através de um acoplamento do campo de velocidades desta fase com a
equagdo da continuidade para a fase gds, num procedimento andlogo aquele utilizado para os
sistemas monofasicos (CFX-USER-MANUAL, 1997). O CFX oferece a opgio de varios métodos
de acoplamento entre eles o SIMPLE {Semi-Tmplicit Method for Pressure Linked Equations).
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6 O Simulador

6.1 Histdérico

O Bolver do CFX-4 é um programa para predigio de fluxo laminar e turbulento, trans-
feréncia de calor, junto com modelos adicionais para fluxo multifisico, combustio e transporte
de particulas. A primeira versdo do cédigo (originalmente FLOW3D) era limitada a simples
geometrias, tais como cilindricas e cartesianas. A versdo 2 superou estas Limitacoes através
do uso do sistema de coordenadas “body-fitted”. As verstes 3 e 4 entendem a capacidade
do cédigo através do uso de multi-blocos ou bloco de malha nao estruturada; isto é, a malha
pode ser construida pela unifio de um ndmero arbitririo de blocos de malha topologicamente
retangular, ou por blocos. Neste periodo outras melhorias foram incorporadas ao software
CFX (CFX-USER-MANUAL, 1997).

6.2 Estrutura do Software

O conjunto de programas que constituem o CFX-4 é formado pelo Pré-Processador, Pro-

cessador e pelo Pés-Processador.

A figura 3 descreve todos as possiveis entradas e saidas para uma aplicagdo completa. Um
problema tipico pode envolver primeiro o uso do pré-processador CFX-MeshBuild ou CFX-
Build para construcio do arquivo de geometria. O CFX-Solver para resolugio do problema e o
pés-processador composto pelo CFX-View ¢ CFX-Visualyse, conforme CFX-USER-MANUAL
(1997).
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Figura 3: Fluxograma de conexao dos vérios médulos do CFX (CFX-USER-MANUAL, 1997).

6.2.1 O Pré-Processador

O pré-processador, também conhecido como o gerador de malhas, pode ser usado para
definir o domfnio de cdlculo e para gerar a malha propriamente dita. Detalhes da topologia e
sistema de coordenadas sio gravados no disco em wm arquive de comandos (command file),

lido posteriormente pelo Mddulo Frontend do Processador. O uso desses madulos é opcional.

Malhas e topologias simples podem ser definidas com o uso do médulo CFX-Setup. Os
geradores de malha e de geometria incluem geradores de malha iterativos tais como: o CFX-

Meshbuild e o CFX-Build, que podem ser usados para especificar as caracteristicas da geome-
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tria e converter elementos finitos para matha multi-blocos com o CFX-Meshimport.

O CFX-Setup é um programa interativo usado para gerar e editar o arquivo de comandos.
Este programa exibe comandos, subcomandos e palavras-chave numa sequéncia lgica. O
CFX-Setup oferece trés facilidades para ajudar na construcio e edicio do arquivo de comandos,
que sao:

¢ A facilidade de adicionar complexidade de acordo com o nivel que usar (iniciante, inter-
medidrio e avangado).
e Fxibe em uma janela o arquive de comandos em tempo de construgéo.

¢ Tem a opclo de checar o arquivo de comandos em busca de erro de sintaxe e/ou de

logica.

0O CFX-Build é um dos geradores de geometrias do CFX. Suporta pacotes inclusos do CA-
TIA, EUCLID3, CADDS 5, Unigraphics, ProENGINEER e IGES. Porém para este dltimo ¢

necessario licengas adicionais.

Para a criacio da geomeiria usando o pré-processo deve-se seguir a sequéncia mostrada

na figura 4.

l Criar a geometria I

' Definir os Patches)

{ Criar a malhal|

|Criar o arquivo de geometrial

Figura 4: Sequéncia do CFX-Build para criacio da geometria

6.2.2 O Processador
Fate é dividido em dois madulos: o Frontend e o Solver.

¢ Médulo Frontend - tem a finalidade de converter o arquivo de comandos produzidos
pelo usudrio para uma execucio eficiente e promover ajuda necessiria para resolucao de

problemas. O arquivo de comandos é uma arquivo de texto simples {ASCII) composto
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de comando escritos em inglés e é dividido em comandos, subcomandos e palavras-chave.

Permite ainda inserir subrotinas em Fortran.

e Moédulo Solver - tem como finalidade resolver as equagdes discretizadas que represen-
tam o problema. O solver recebe informagées do arquivo de comandos, que permite a
méxima eficiéncia, em diferentes tipos de computadores, incluindo processamento para-
lelo e vetorial. As informacoes da resolugdo do problema sfo escritas num arquive de

dump.

6.2.3 O Péds-Processador

Tem a fungéo de produzir graficos para visualizacio da resposta do problema, lidos a partir

do arquivo de dump produzido pelo solver. O uso deste médulo é opcional.

O CFX tem alguns programas de pés-processamento: o CFX-View, CFX-Linegraph e o

CFX-Visualise. Destes trés destacam-se:

e CFX-View: tem como func¢fo principal ler os resultados contidos no arquivo de dump e
exibir em formsa de mapa de contornos, superficies ¢ etc., de acordo com a necessidade
do usudrio. Tem como principal vantagem sobre o CFX-Analyse, a opgio de aplicar um

fator de escala para qualquer direco, isoladamente.

e CFX-Analyse: tem a mesma funcdo do CFX-View, sendo mais simples de ser utilizado.



26

6.3 Arquivos utilizador pelo CFX
A tabela 5 lista e descreve os arquivos utilizados e gerados pelo OFX. Os ** representam
um nimero que inicia em 01 e termina em 99 e indica a simulacio corrente. Quando a

simulagéo € iniciada, o CFX 1€ os arquivos necessérios fornecidos pelo usudrio e faz uma cépia

com esse ndmero incrementado. Quando chegar a 99, a préxima edpia produzida sers 01.

Tabela 5: Arquivos utilizador e criados pelo CFX,

Nome do Arquive | Descrigao
m** fc Arquivo de comandos (Command File), escritos pelo
usuario.
m**.dmp Arquivo onde a resposta encontrada é armazenada
{Dump File)
m** fo Arquivo de texto simples que contém uma lista de todos
08 possiveis erros que impediram a execucio do CFX-
Solver
m** Arquivo que contém o diagnéstico e histérico de execu-
¢ao do CFX-Solver
m** geo Arquivo que contém a geometria construida pelo pré-
processador.
m**f Arquivo que contém subrotinas escritas pelo usudrio em
Fortran 77.

6.4 O Arquivo de Comandos

Este arquivo contém o méximo de oito comandos principais. A estrutura basica do arquivo

de comandos é dada pelo exemplo a seguir:
>> CFX4
>>0PTIONS
TREE DIMENSIONS
BODY FITTED GRID
CARTESIAN COORDINATES
LAMINAR FLOW
ISOTHERMAL FLOW

INCOMPRESSIBLE FLOW
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STEADY STATE
>>MODEL DATA
>>SET INITIAL GUESS
>>8ET CONSTANT GUESS
PHASE NAME 'PHASEY’
U VELOCITY 1.56
=>>TITLE
PROBLEM TITLE 'EXEMPLQ’
>>PHYSICAL PROPERTIES
>>FLUID PARAMETERS
PHASE NAME 'PHASEY’
VISCOSITY 1.8500E-05
DENSITY 1.16
>>SOLVER DATA
>>PROGRAM CONTROL
MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 200
MASS SOURCE TOLERANCE 1.0000E-07
>>MODEL BOUNDARY CONDITIONS
>>SET VARIABLES
PHASE NAME 'PHASEY
PATCH NAME 'ENTRADA’
NORMAL VELOCITY 1.5600E-+01
>>3TOP

O exemplo acima serve para a simulacio do escoamento de nm fluido. A geometria por

onde escoa é lida em um arquive m0l.geo criado com a ajuda do CFX-Build por exemplo.

O escoamento € dito laminar, isotérmico, incompressivel, estacionario. O fliido tem ve-
locidade normal U de 1,56 m/s, viscosidade de 1,85.107% e densidade de 1,16 kg/m®.
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O méximo de iteracio é de 200 e a tolerncia de massa de 1,0.10"7kg ou seja, o programa

vai parar os calculos quando uma dessas duas condigdes for satisfeita.

6.5 Incluindo Rotinas Fortran

O CFX possibilita ao usudrie a utilizagdo de rotinas predefinidas escritas em Fortran 77. A
utilizacdo destas rotinas se torna necessdria quando o problema apresentar caracteristicas mais
complexas que as implementadas no arquivo de comandos. A tabela 6 apresenta uma lista
das subrotinas predefinidas (iniciadas com USR) que o usudrio pode utilizar. Uma descrigio
detalbada destas subrotinas pode ser encontrada em CFX-USER-MANUAL (1997).
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Tabela 6: Rotinas em Fortran que o usudrio podem utilizar.

Subrotinas | Descricao
USRBCS | Para o usudrio calcular as condictes de contorno. Esta subrotinas é chamada
em cada iteragio e em cada passo de tempo.
USRBF | Para o usudrio calcular as forcas envolvidas no problema.
USRCND | Para o usudrio calcular a condutividade de fluidos e sélidos.
USRCVG | Para o usdrio monitorar a resolugio e especificar o teste de convergéncia.
USRDEN | Para o usuario calcular a densidade e as derivadas parciais da densidade com
suas respectivas pressoes.
USRDIF | Para o usudrio calcular o coeficiente de difusao.
USRDMP | Para o usudrio especifica quais dados serfo gravados no arquive dump.
USRDRG | Para o usudrio calcular o fator de araste no modelo de transporte de particulas.
USREOS | Para o usudrio especificar as equagoes de estado em entradas completamente
compressiveis.
USRFDS | Para o usudrio especificar esquemas de diferencas finitas.
USRGRD | Para o usudrio especificar o fator de arraste de particulas no modelo de trans-
porte.
USRINT | Para o usudrio especificar o valor inicial das varidveis.
USRIPM | Para o usudrio especificar e calcular a transferéncia de massa entre fases.
USRIPT | Para o usudrio especificar ou calcular o coeficiente de transferéncia de massa.
USRNUS | Para o usudrio calcular o ntmero de Nusselt no model de transporte de
particulas.
USRPBC | Para o usudrio especificar as condigoes de contorno das particulas.
USRPBM ! Para o usudrio monitorar o dominio de fluxo.
USRPMT | Para o ususrio especificar a taxa de transferéncia de massa no modelo de
transporte para as particulas.
USRPOR | Para o usuario especificar a porosidade.
USRPRT | Para o usudrio especificar quando e quais dados serdio impressos no arqguivo de
saida quando o programa realizar todos os cdlculos. '
USRRAC | Para o usudrio inspecionar ou mudar a taxas de reaco constante e suas
derivadas.
USRRAT | Para o usudrio inspecionar ou mudar a taxa de reacdo e suas derivadas.
USRRD | Para o usudrio ler dados de um arquivo dump.
USRSLP | Para o usudrio especificar a velocidade de deslisamento no modelo algébrico
de deslisamento.
USRSPH | Para o usudrio especificar ou caleular o calor especifico
USRSRC | Para o usudrio adicionar ou calcular o termo fonte.
USRTPL | Para o usuario adicionar blocos, entradas, safidas, unir blocos.
USRTRN | Para o usndrio monitorar a resolugdo do problema em func¢ido do tempo e
também para especificar o proximo passo de tempo.
USRVIS | Para o usudrio especificar ou calcular a viscosidade de cada fase.
USRWRK | Pars o usudrio reservar um espaco de trabalho permanente (reservar memoéria).
USRWTM | Para o usudrio atribuir multiplicadores turbulentos nas parede.




7 Resultados e Discussoes

Neste capftulo apresentam-se resultados referentes a aplicacio do modelo cinético do
craqueamento (caso A, tabela 1), onde os aspectos fluidodinamicos foram desprezados e os re-
sultados da fluidodindmica do riser {casos BB e C, tabela 1}. Inicia-se por apresentar a aplicacio
do modelo cinético, aplicado a um caso-estudo. Em seguida apresentam-se e discutem-se os

resultados de simulagao da fluidodindmica do riser a frio.

7.1 Verificacao do Modelo de Reacao

Como caso estudo, simulou-se um riser com as caracteriticas apresentadas na tabela 7.

Tabela 7: Caracteristicas do riser (FROMENT e BISCHOFF, 1990).
Diametro do Reator D=0,8m
Altura do Reator H=30m
Didmetro part. catalisador | d,=8,0.10"m
Densidade do catalisador ps = 1500 kg/m>
Calor especifico catalisador | cp, = 1003 J/kgK
Calor especifico do gaséleo | cp, = 3403 J/kgK

Vazao massica do gasdleo m, = 13,8 kg/s
Vazio mdssica do catalisador | mgo = 272,2 kg/s
Temperatura de entrada Ti=7TI0K

Pressio 1,2.10°Pa

O gasdleo simulado tem a composicao e caracteristicas dos constituintes dados na tabela 9,
enquanto que suas constantes cinéticas, energias de ativagiio (SAPRE et al, 1995) e entalpia de
reacao na temperatura de referéncia tomada de acordo com FROMENT e BISCHOFF (1990)
utilizadas na simulacio numérica, sao dadas na ftabela 8. Nas tabelas 9 e 8, HFO representa
o dleo pesado; LEFO o dleo leve; Coque representa coque + C - Cy; Ar, 08 grupos aromaticos;
Ar,, aroméaticos substituidos; P, as parafinas; N, os nafténicos; G,a gasolina; C, o coque; h

significa pesado e 1, leve.



Tabela 8: Constantes cinéticas do modelo de 10 grupos.
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De Para Enerpia de ativa- | Taxa de rea,(;élso g | Calor de
¢io (J/mol) 482°C (23 | reagiio ()

HFO Ph LFO Pl 33939 5,75 19711
' Nh N1 6,25
Ash Ast 5,278
Ash Arl 13,89
Arh Arl 1,628

HFO Ph Gasolina | G 23045 15.28 51294
: Nt G 23,53
Ash G 60755 15,50

HFO Ph Coque |C 35615 2,181 177403
' Nh C 4,131
Ash C 73325 9,50
Arh C 4,064

LFO Pl Gasolina | G 23045 6.625 21025
: NI G 18,37
Asl G 60755 5,139

LFO Pl Coque C 35615 2,622 105127
N1 C 2,272
Asi C 73325 1,008
Arl C 0,277

Gasolina | G Cogue | C 83800 1,222 42423




Tabela 9: Composi¢ao do gaséleo na entrada e pesos moleculares dos grupos.

| Grupo | Fragao méssica | Peso molecular |
Ph 0,17 339
Nh 0,20 339
Ash 0,24 339
Arh 0,12 339
Pl 0,14 226
NIl 0,19 226
Asl 0,02 226
Arl 0,02 226
G 0,00 114
C 0,00 34

As figuras de 5 a 10 mostram o comportamento da concentragio dos pesados ao longo do

reator, decorrente do craqueamento do gasoleo.

A figura 5 mostra a variacao dos componentes pesados do éleo ao logo do riser. Observa-se
nesta figura a diminui¢do na fragdo méssica nos constituintes pesados. Este consumo ocorre
devido ao craqueameno dos constituintes pesados do gaséleo. Como se vé, a taxa de conversiao

é alta na entrada do riser, diminuindo ao longo do reator.
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Figura 5: Concentragao de HFO ao logo do riser.
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A figura 6 mostra a variagéo dos componentes leves ao longo do riser. Nota-se uma reducao
na concentragao de parafinas e nafténicos e um aumento na concentracio de aroméaticos. Este
comportamento deve-se as taxas de reagdo dos grupos e as composicdes na entrada. Os

aromdticos leves possuem uma baixa fragdo na entrada.
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Figura 6: Concentragdo de LFO ao longo do riser

A figura 7 mostra a formacao de gasolina ao logo do riser a partir do craqueamento
ocorrido nas fragoes pesadas e leves do gaséleo. Para o caso-estudo considerado, previu-se
uma fracdo na saida do riser pouco inferior a 30%. Este valor estd dentro dos limites das

plantas industriais, embora sejam dependentes do tipo de carga.

A figura 8 ilustra a variagdo de temperatura ao logo do riser. Como o processo é en-
dotérmico e o riser foi considerado adiabdtico, tem-se uma queda de temperatura. Como
pode-se observar, a taxa de variagdo da temperatura na entrada do riser é grande e diminui

gradualmente com a posigao.

A figura 9 mostra que houve um aumento da quantidade de coque depositada sobre o
catalisador, ao longo do riser. No caso real, isto ocasiona uma diminuicdo de seu poder

catalitico.

O coque depositado sobre o catalisador é removido por combustao do mesmo no regene-

rador, o que nao foi tratado nesta dissertagao.
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Figura 9: Coque depositado sobre o catalisador

A figura 10 mostra o efeito da temperatura de entrada sobre a produgdo de gasolina
no reator. Como pode ser observado, um mdximo de 60% de gasolina é obtido para uma
temperatura de entrada da carga de catalisador de aproximadamente 400 K. Vale salientar
que a esta temperatura, o gaséleo se quer estar totalmente vaporizado, entdo o modelo cinético
néo pode ser aplicado, pois as taxas de reagdo sao para um gaséleo na fase vapor. Como, quanto
menor for a temperatura de entrada , maior serd a fracdo de gasolina, pode-se afirmar que o
riser deve operar com uma temperatura minima para vaporizar todo o gaséleo. A 1,0 atm esta
temperatura é em torno de 700K (THEOLOGOS e MARKATOS, 1993). Como a temperatura
cai ao longo do reator, deve-se alimentar o riser com gaséleo numa temperatura acima dos
700K.

Neste estudo, a temperatura da entrada é 10% maior que a saida, para garantir que o

gasodleo esteja na fase vapor em todo o reator.

Conclui-se que o modelo de dez lumps, que foi testado, deverd ser incorporado ao CFX

quando o modelo da teoria cinética dos materiais granulares for implementado.
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Figura 10: Efeito da temperatura de entrada na seletividade

7.2 Fluidodinamica do Riser

Como mencionado no Capitulo 3, utilizou-se 0 modelo de dois fluidos, no qual o gés e as

particulas sao tratados como dois fluidos interpenetrantes. Definiu-se 3 casos para estudo:

Caso 1 - Sistema com baixa concentracao de particulas e com particulas de 200,0.10"%m

de diadmetro.

Caso 2 - Sistema com alta concentracao de particulas e com particulas de 76,0.10~%m de

diametro.

Caso 3 - Sistema com baixa concentragao de particulas e com particulas de 520,0.1075m

de diametro.

Deseja-se estudar os efeitos de entrada e do modelo sobre a formagéao do perfil de concen-

tracdo e velocidade das fases.

O caso 2 foi usado para a verificagao dos efeitos de entrada, por ser um caso onde os dados

experimentais mostram uma alta concentragdo na parede.

Os casos 1, 2 e 3 foram utilizados para verificar se o modelo da teria cinética dos materiais

granulares implementada no CFX prevé, de forma coerente, as diferentes concentragoes e
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velocidade das fases desprezando-se os efeitos de entrada.

Para a fase gasosa utilizou-se o modelo de turbuléncia xk — ¢*. Para fase particulada
utilizou-se os modelos inviscido, viscosidade constante, kK —€* e da teoria cinética dos materiais

granulares.

Para o sistema (caso 1) com o modelo da teria cinética foram utilizado: uma malha de
40 x 26 x 1 volumes; critério de convergéncia de 1,0.107'2, false time de 1,0.10~? devido as
dificuldades de estabilizacao.

As tabelas 10, 11 e 12 mostram as caracteristicas do sistema simulado para os casos 1, 2

e 3, respectivamente.

Tabela 10: Caracteristicas do Sistema (caso 1)

Raio do Tubo 0,0162 m
Altura 5,11 m
Velocidade do Gas 15,6 m/s
Densidade do Gas 1,16 kg/m>
Viscosidade do Gés 1,85.10° kg/ms
Fragao Volumétrica de Sélidos 0,0013
Velocidade dos Sélidos 13,9 m/s
Densidade do Sélido 1020, 0 kg/m?®
Diametro das Particulas 200,0.107% m
Méxima Fragdo Volumétrica de Particulas 0,5

As caracteristicas numéricas (caso 2) utilizadas para o sistema tridimensional foram: uma
malha de 5650 volumes com critério de convergéncia de 5,0.107°, estado estaciondrio obtido

via falso transiente com passo de tempo de 1,0.107* s.

Para o sistema bimensional (caso 2) sem os efeitos de entrada, e o caso 3, foram utilizados:
uma malha de 40 x 26 x 1 volumes, critério de convergéncia de 1,0.10712, false time de 1,0.10™°
devido as dificuldades de estabilizagao.

Para verificar os efeitos da geometria de entrada, utilizou-se o caso 2, com os modelos

disponiveis no CFX: Inviscido, viscosidade constante e kK — €* para a fase particulada.
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Tabela 11: Caracterfsticas do Sistema (caso 2)

Raio do Tubo 0,152 m
Altura 10,00 m
Velocidade do Gds 3,78 m/s
Densidade do Gés 1,22 kg/m>
Viscosidade do Gés 4,0.107° kg/ms
Fracdo Volumétrica de Sélidos 0,0218
Velocidade dos Sdlidos 2,62 m/s
Densidade do Sélido 1714,0 kg/m3
Diametro das Particulas 76,0.107% m
Miéxima Fracdo Volumétrica de Particulas 0,65

Tabela 12: Caracteristicas do Sistema (caso 3)

Raio do Tubo 0,0381 m
Altura 5,50 m
Velocidade do Gés 4,979 m/s
Densidade do Gés 1,16 kg/m?
Viscosidade do Gas 1,85.10~° kg/ms
Fracao Volumétrica de Sélidos 0,0246
Velocidade dos Sélidos 0,386 m/s
Densidade do Sélido 2620, 0 kg/m?
Diametro das Particulas 520.10° m
Méxima Fracao Volumétrica de Particulas 0,45

Modelo Inviscido Para As Particulas
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Inicialmente, simulou-se o escoamento no riser utilizando-se o modelo de turbuléncia x —€*

para a fase gasosa e a hipdtese de fluido inviscido para a fase particulada, desprezando-se as

interagoes particula-particula.

A figura 11 mostra a distribuicdo das particulas ao longo do riser. Com o efeito da curva

(joelho), as particulas tendem a se concentrar na parede do lado oposto. Ao longo do riser

essa concentracao diminui, voltando a se concentrar, com intensidade reduzida, na parede no

segundo joelho.

Ao longo de todo o riser, a concentracdo das particulas é maior na parede do lado oposta a
entrada. Isto explica-se pela inércia das particulas e pelo fato de o modelo néo conter nenhuma

forga que disperse estas particulas.

Uma concentracio méxima de 10% foi prevista, onde na prética, sabe-se que, neste caso,

a concentragdo € proxima a maxima.
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Figura 11: Fragao volumétrica das particulas para o modelo inviscido (caso 2)
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7.2.2 Modelo Com Viscosidade Das Particulas Constante

Neste caso, utilizou-se na simula¢io o modelo de tensdes para nm fluido newtoniano, para
a fase particulada, com viscosidade efetiva constante e ignal a 0,724 ﬁ-"; , conforme reportado
por TSUO e GIDASPOW (1990). Estes autores, utilizando um modelo de tensoes para a fase
particulada, andloga a de um fluido newtoniano, obtiveram este valor de viscosidade efetiva
experimentalmente. Entretanto este resultado é especifico para este escoamento e sistema,

tendo que ser recalculado para outras condigoes de escoamento.

A figura 12 mostra a distribui¢ao de concentragao volumétrica das particulas ao longo do
riser. Qualitativamente é analogo aos resultados obtidos com o modelo inviscido, evidenciando
que o modelo de tensoes precisa ser melhorado para se obter maiores concentragoes na parede,

como mostram os dados experimentais em ALVES (1998).
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Figura 12: Distribuicao de particulas para o modelo com viscosidade constante (caso 2)
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7.2.3 Modelo kK — € para a Fase Particulada

Considerando-se que a fase particulada seja uma fase fluida, utilizou-se o modelo de tur-
buléncia k — ¢®. Na figura 13 esta representada a distribuicio das particulas ao logo de todo
o riser. Os resultados obtidos com o modelo de turbuléncia para a fase particulada tem com-
portamento qualitativo muito semelhante aos obtidos com o modelo inviscido e de viscosidade
constante, apresentando perfis de concentragao de particulas muito proximos aos anteriores.
Mesmo assim, as particulas ainda se concentram do lado oposto ao da entrada, nao havendo

uma dispersao das particulas do lado de menor concentragao.

Comparando-se as figuras 11, 12 e 13, observa-se que os trés modelos prevém o mesmo
perfil de concentragido. Nao conseguem detectar a alta concentracao de particulas ao longo da

parede na dire¢ao angular, para uma dada posigao axial e, por isto, estes modelos precisam

ser melhorados.
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Figura 13: Distribui¢io de particulas utilizando o modelo k — €* aplicado a fase particulada
(caso 2)



7.2.4 Modelo Bidimensional e Inviscido para a Fase Particulada

Com o objetivo de verificar se a concentracao na face oposta a entrada é, de fato, um efeito
da geometria de entrada, simulou-se o mesmo caso (Caso 2), inviscido para a fase particulada

e Kk — €" para o gas, com entrada axial, para que o efeito da geometria sobre o padriao do

escoamento seja eliminado.

A figura 14 mostra o comportamento do residuo das varidveis calculadas pelo solver do
CFX. Como vé-se, os residuos apresentam uma forte tendéncia de queda. O critério de con-

vergéncia de massa foi estabelecido em 1.0.10 %kg.
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Figura 14: Convergéncia para o modelo 2D e Inviscido para as particulas

A figura 15 mostra a distribui¢do de particulas ao londo do riser bidimensional em trés
regides distintas. A regido 15.a mostra todo o riser, a 15.c a regiao de entrada e a 15.b a
regido de saida . Como vé-se, neste riser, o perfil de concentracao é plano com maior valor de
concentracao de particulas igual a 2%, aproximadamente. Isto mostra que o modelo inviscido

para a fase particulada no riser bidimensional nao prevé a alta concentragio (SWAALJ, 1996)
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na parede, sendo portanto, inadequado ao estudo.

Comparando-se a figura 11 com a figura 15, pode-se afirmar que os efeitos geométricos da
entrada sobrepoem-se aos efeitos dos modelos.
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Figura 15: Distribui¢sio de particulas para o modelo 2D e Inviscido para as particulas
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7.2.5 Teoria Cinética Do Escoamento De Materiais Granulares -
KTGF

Com os modelos disponiveis no CFX, as principais caracteristicas do Caso 2, nao foram

detectadas, justificando portanto a utilizagdo modelo da KTGF, foi implementada e testada.

Apés a implementagdo do modelo da teria cinética no CFX, simulou-se os casos 1, 2 e 3 j
definidos, porém com entrada e saida axial, para que os efeitos geométricos sejam eliminados

e, de forma, que a formagéo do padrdo de escoamento seja devido ao modelo matemético
apenas.

Para a visualizagao dos resultados em algumas regides do riser, com a entrada, saida ou

uma parte intermedidria do reator, utilizou-se o “analyse”, o pés-processador do CFX.
7.2.5.1 Caso 1

A figura 16 mostra o comportamento do residuo das varidveis calculadas pelo CFX, para
a ltima simulacdo. Como o residuo de massa estava em 1,0.107° e sem apresentar grandes

oscilagoes, o problema foi assumido como convergido.
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Figura 16: Residuos das varidveis calculadas pelo CFX (caso 1)
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A primeira simulagdo teve como estimativa inicial os préprios valores de entrada. Da
segunda simulagdo em diante foi utilizado o resultado da simulacdo anterior como estimativa

inicial. Este procedimente foi necessdrio devido as dificuldades em alcancar a estabilidade

numérica e a limitagdes de maquina.

As figuras de 17 a 26, de 28 a 38 e 40 a 49 mostram os padrées do escoamento para os
casos 1, 2 e 3, respectivamente. Estas figuras foram divididas em trés regides distintas. A

regiao “a”’mostra uma visdo geral do riser, a “b”mostra a regidao de safda e a “c’mostra a

regiao de entrada.

A figura 17 apresenta o perfil de fragao de sélidos ao longo do riser. O perfil de concentracao

é praticamente plano, com a tendéncia de um leve aumento em diregio ao centro.

Como nao havia dados experimentais disponiveis sobre a concentracao de sélidos para
este caso, os resultados foram comparados com os obtidos via simula¢do por ALVES (1998)
e MILITZER (1986), que em ambos os casos previram um perfil plano de concentracio de
sélidos na ordem de 1,3.1073 para Z = 1m.

A figura 18 mostra o perfil da pressao de sélidos ao longo do riser. A pressao de sélido
calculada a partir do uso da teoria cinética é baixa em todo o reator. Isto deve-se provavelmente

a baixa concentracao de sélidos prevista pelo modelo.

No limite, quando a concentragao de sélidos tende a zero, evidentemente a pressdo de

sélidos do modelo da teoria cinética também tende a zero.

A figura 19 ilustra a distribui¢do da pressio do gés ao longo do riser. Este perfil se mostra
coerente com os resultados de ALVES (1998), apresentando um maior valor para a pressio na

entrada do riser e menor valor na saida.

A pressao em uma dada posigdo é com relagio ao ponto (1, 1, 1) (CFX-USER-MANUAL,
1997), ao qual atribuiu-se, no algoritmo SIMPLE, a pressao de referéncia um valor igual a
zero. Isto ndo altera os resultados porque o que entra na equacio do movimento é a diferenca
de pressdo e ndo a pressao propriamente dita. Entretanto, esse procedimento s6 pode ser
aplicado para escoamento incompressivel. Para escoamento compressivel, a densidade do gas
¢é funcdo do valor da pressdao. Mesmo assim, a pressao pode ainda ser calculada, somando-se

a cada ponto, o valor da pressao correspondente ao zero no ponto de referéncia.

As demais figuras de 20 a 26, cuja legenda identifica a varidvel, foram apresentadas para
se ter uma visdo completa do escoamento, embora, os destaques sejam dados apenas a con-

centracdo de sdlidos, que caracteriza e diferencia os trés casos estudados.
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7.2.5.2 Caso 2

A figura 27 mostra o comportamento do residuo das varidveis calculadas pelo CFX, para
a dtima simulacdo.Ela foi gerada na iltima simulagdo deste caso. A primeira simulacio teve
como estimativa inicial os préprios valores de entrada. Da segunda simulacdo em diante foi
utilizado o resultado da simulacdo anterior como estimativa inicial. Este procedimente foi
necessério devido as dificuldades de convergencia e as limitagdes de mdquina (apés 50000

iteragoes, o CFX gerava um arquivo que crecia muito, tomando todo o disco rigido e causando

assim o travamento do software).
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Figura 27: Residuos das Varidveis Calculadas pelo CFX (caso 2)

A figura 28 mostra o perfil de concentracao das particulas ao longo do riser e nas regioes
de entrada e saida.

Observa-se na figura 28, uma alta concentracao de particulas préxima da parede na entrada
do riser. Os dados experimentais apresentados por TSUO e GIDASPOW (1990) e (1996)
mostram que a concentragao varia de 0,025 no centro até 0,30 na parede, para uma altura de
9,0 m a partir da base. Comparando-se os resultados para o caso 2, com aqueles do caso 1,
observa-se que as principais diferencas entre os mesmos, é exatamente uma alta concentracao

de particulas na parede para o caso 2. Fato ndo observado para o caso 1 que foi previsto pelo
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CFX com o modelo da teoria cinética.

Comparando-se as figura 28 e 15, observa-se claramente o efeito do modelo da teoria
cinética (KTGF) numa melhor previsdo das caracteristicas do escoamento. Neste caso, a alta

concentracao de particulas na parede foi prevista apenas com o modelo da KTGF.

As figura de 29 a 38 mostram as demais caracteristicas do escoamento. Novamente,
destaca-se apenas a distribui¢do de particulas, por se dispor dispor de informacoes da lite-
ratura (SWAAIJ, 1996) para esta varidvel.
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Figura 31: Energia Cinética Turbulenta (caso 2)
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Figura 34: Velocidade Axial das Particulas (Caso 2)
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Figura 36: Temperatura Granular (Caso 2)
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Figura 38: Viscosidade efetiva das Particulas (Caso 2)
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7.2.5.3 Caso 3

A figura 39 mostra o comportamento do residuo das varidveis calculadas pelo CFX. Como
o residuo de massa estava constante a quase 1900 iteracdes, em aproximadamente 1,0.1072,
o problema foi considerado convergido. O caso 3 foi o inico em que nido houve a necessidade

de iniciar uma simulagdo tomando um dump com estimativa inicial.
Para confirmar se o modelo da KTGF pode ser generalizado, um terceiro caso foi testado.

Comparando-se os caso 1, 2 e 3, observa-se mais uma vez que o modelo implementado no
CFX foi capaz de prever as principais caracteristicas de mais este 3° caso.Apesar de ser um
caso onde a concentragéo de sélido na entrada é relativamente alta, os dados experimentais da
literatura (TSUO e GIDASPOW, 1990) mostram que a concentracio de sélidos para a posicio
Z = 3,4m, varia de 0,005 a 0,04. A pesar de se ter na parede uma concentragiao quase dez
vezes maior quq no centro, nao h4 regides de concentragoes de particulas préximas a de leito
fixo (22 0,45), como aconteceu no caso 2. O CFX conseguiu ainda prevé um perfil praticamente
plano, embora, neste caso 3 os resultados nao tenham sido muitos bons, o0 modelo da KTGF

é o que melhor representou a maioria dos casos.

As figura de 40 a 49 mostram as demais caracteristicas do escoamento. Novamente,

destaca-se apenas a distribuigdo de particulas.
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Figura 39: Residuos das Varidveis Calculadas pelo CFX (Caso 3)
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y=0,0m :j

Figura 44: Taxa de Dissipagdo da Energia Cinética Turbulenta (Caso 3)
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8 Conclusoes

Tendo em vista os objetivos alcangados concluiu-se que:

O software CFX-F3D, da AEA TECHNOLOGY é, de fato, vidvel para a implementacio

do modelo da teoria cinética dos materiais granulares.

O modelo foi implementado nas subrotinas abertas ao usudrio pelo software (apéndices
C.l1aC.2).

Os testes com os modelos fluidodinadmicos, mostraram que:

e Os modelos inviscido, com viscosidade constante e k — €* para as particulas, previram
uma concentragao na parede em torno de 12%, concentragio esta, apenas no lado oposto
a entrada do riser, e numa pequena regido préxima a entrada, o que dé a entender que

é um efeito de geometria de entrada apenas.

e O modelo da teoria cinética, utilizado para este mesmo caso,(caso2) prevé uma concen-
tracao de 58% em qualquer posi¢do angular na parede, préximo a regiao de entrada. Isto
mostra a importancia do modelo na previsdo da formagao do perfil, pois os resultados
experimentais de TSUO e GIDASPOW (1990)e (1996), mostram uma concentragio

aproximadamente 30% em um plano préximo a parede.

O modelo de dez grupos utilizado na simulagao do craqueamento (apéndice A), esta pronto

para ser acoplado ao fluidodinamico.

Convém lembrar que os parametros cinéticos dependem do tipo de carga. Testou-se apenas

uma carga.

Por fim, o modelo da teoria cinética para materiais granulares adotado foi implementado
no CFX-4.4, e este modelo representou qualitativamente bem aos casos estudados, onde previu

satisfatoriamente o comportamento do escoamento de particulas e gds no interior do riser.
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9 Swugestoes para Trabalhos Futuros

As solugoes apresentadas, demoraram muito tempo e foram obtidas mediante falso tran-
siente e tratada como solugao estaciondria, a partir do momento em que o residuo de massa es-
tabilizava em um baixo valor. Como o passo de tempo foi sempre muito pequeno, de 10~% a10~?
(apéndice B.1, B.2 e B.3), seria interessante que se tentasse atingir o estacionario utilizando-se
passos de tempo maiores, fato nao conseguido durante este trabalho. Por isto, outros métodos

de resolugao do sistema, do préprio software, devem ser testados.

Como o software nao permite a aplicacdo de das condigdes de contorno para a fracao
volumétrica das fases, da forma como esta condigdo na parede foi implementada, ela é aplicdvel
apenas quando a geometria for construida com um bloco apenas. Para uma estrutura multi-

blocos, a aplicacao destas condig¢oes de contorno, precisa ser adaptada a nova estrutura.
Simular o riser 3D, nao simétrico utilizando o modelo da teoria cinética.

Acoplar ao modelo fluidodinamico o modelo de cinética de reacdo, que podera ser o modelo
de dez grupos, testado aqui, sem os efeitos fluidodindmicos (apéndice A), ou um outro modelo

cinético disponivel na literatura.
Testar outros casos e simular com o CFX.

Comparar os resultados das simulagoes com o CFX utilizando o mesmo modelo, com os

resultados de outros simuladores utilizando o mesmo modelo.
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APENDICE A - Codigo Fonte do Programa
da Cinética de Reacao

PROGRAM RISER
C PROGRAMA QUE CALCULA A CONVERSAO NO RISER
parameter (n=5000)
implicit real (a-z)
s
real z(n), cph(n), CNH(n), CASH(n), CARH(n), CPL(n), CNL(n),
+CASL(n), CARL(n), CG(n),CC(n), T(n),usg(n) , phi(n), f(n)
+,Xph(n), XNH(n), XASH(n), XARH(n), XPL(n), XNL(n),
+XASL(n), XARL(n), XG(n),XC(n),rhog(n),Ccont(n)

integer 1i,j

IDENTIFICACAO DOS ELEMENTOS
= PH
NH
ASH
ARH
PL
NL
ASL
AR
G

10 C

QO Q O QO a Q a a o  Q Q a a
© 0 N OO oo W N

CONstante dos gases
R=8.3150d+0



C ENERGIAS DE ATIVACAOQ
C
C
open(unit=3,file=’resultadol.txt’)
open(unit=4,file="resultado2.txt’)
open(unit=7,file=’resultado3.txt’)

open(unit=9,file=’resultado4.txt’)

C PARAFINAS PESADAS
EA15=33939.0

c ealb=60704.4
EA19=23045.0

c eal9=23025.0
EA110=35615.0

c eall0=73263.9
C

C NAFTENICOS PESADOS
EA26=33939.0

c ea26=60704.4
EA29=23045.0

c ea29=23025.1
EA210=35615.0

c ea210=73263.9

C
C AROMATICOS PESADOS GRUPOS SUBSTITUINTES
EA37=33939.0
c ea37=60704.4
EA38=33939.0
c ea38=60704.4
EA39=60755.0
c ea39=60704.4
EA310=73325.0
c ea310=73263.9



C

C AROMATICOS PESADOS
EA48=33939.0

c ea48=60704.4

EA410=73325.0

c ea410=73263.9

C PARAFINAS LEVES
EA59=23045.0

c eab9=23025.1

EA510=35615.0

¢ eab10=73263.9

c

C NAFTENICOS LEVES
EA69=23045.0

c ea69=23025.1

EA610=35615.0

c ea610=73263.9

C

C AROMATICOS GRUPOS SUBSTITUINTES LEVES
EA79=60755.0

c ea79=60704.4

EA710=73325.0

c ea710=73263.9

C

C AROMATICOS LEVES
EA810=73325.0

c ea810=73263.9

Q

GASOLINA
EA910=83800.0
€a910=41865.1

2]
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C

1=30.04+0

DT=0.85d+0

dz=1/n

rhos=1500.d+0

beta=1.0
ohmega=3.14d0*DT**2.d+0/4.d+0
MS=272.2d+0

MG0=13.6D+0

TGO=770

CPS=1003.0D+0

TS=tgo

CPG0=3403.0D+0

Kad=0.0
Tref=482.0+273.15

¢ condicao inicial
¢
¢ fragao massica (Froment e Bisshof))
Xph(1)=0.17d+0
XNH(1)=0.204+0
XASH(1)=0.24d+0
XARH(1)=0.12d+0
XPL(1)=0.14D+0
XNL(1)=0.090D+0
XASL(1)=0.02D+0
XARL(1)=0.02D+0
XG(1)=0.0
XC(1)=0.0
¢ fragao massica(Dewachter, Froment e outros)
c Xph(1)=0.420d+0
cXNH(1)=0.226d+0
cXASH(1)=0.182d+0
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cXARH(1)=0.122d+0

cXPL(1)=0.005D+0

c XNL(1)=0.010D+0

cXASL(1)=0.014D+0

cXARL(1)=0.021D+0

cXG(1)=0.0

cXC(1)=0.0

€

Cc pesos moleculares

pmph=339.0

pmnh=339.0

pmash=339.0

pmarh=339.0

pmpl=226.0

pmnl=226.0

pmasl=226.0

pmarl=226.0

prmg=114.0

pmc=34.0

pmccont=12.4+0

c calculo da fracao molar

soma= Xph(1)*pmph+XNH (1) *pmnh+XASH (1) *pmash+XARH (1) *pmarh+
+XPL (1) *pmp1+XNL (1) *pmn1+XASL (1) *pmas1+XARL (1) *pmar1+XG (1) *pmg
++XC (1) *pmc

cph(1)=(XPH(1) *pmph) /soma
CNH(1)=(XNH(1)*pmnh) /soma
CASH(1)=(XASH(1)*pmash) /soma
CARH(1)=(XARH(1) *pmarh) /soma
CPL(1)=(XPL(1)*pmpl)/soma

CNL(1)=(XNL(1)*pmnl)/soma
CASL(1)=(XASL(1)*pmasl)/soma
CARL(1)=(XARL(1)*pmarl)/soma
CG(1)=(XG(1) *pmg) /soma
CC(1)=(XC(1)*pmc) /soma
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¢ T(1)=770.0d+0
T(1)=(mgo*cpgo*Tgo+ms*cps*Ts) / (mgo*cpgo+ms*cps)
¢ efeito da temperatura
T(1)=360.0
do 30 j=1,150
T(1)=T(1)+10
¢ propriedades do tubo
PMTOTAL= cph(1)*pmph+CNH(1) *pmnh+CASH (1) *pmash+CARH (1) *pmarh
++CPL (1) *pmp1+CNL (1) #*pmn1+CASL (1) *pmas1+CARL (1) *pmarl+
+CG (1) *pmg+CC (1) *pmc

c

¢ pressao

P=1.2D+5

densidade do gas
rhog(1)=P/(R*T(1))*PMTOTAL/1000.d+0

rhomolar=P/ (R*T(1))

o rhog=1.0

usg(1)=mgo/ (rhog(1) *ohmega)

z(1)=0.0d+0

Ccont(1)=0.0015

phi(1)=1.d+0/(1.d+0+69.47*(100.0*CCont (1))**3.8D+0)

- phi (1)=exp(-385*Ccont (1))

¢ velocidade superficial do solido

usp=ms/ (rhos*ohmega)

dp=8.0d-5

visco=1.078d-5

cc ut=9.81xdp**2.0%*(rhos-rhog(1))/(18.0*visco)
ut=sqrt (3. 1*dp*9.81*(rhos-rhog(1))/rhog(1))

auxl=(ut+usg(1)+usp)
aux2=sqrt ((ut+usg (1) +usp)**2.d+0-4.d+0*usg (1) *ut)

c £(1)=0.97

f(1)=(auxi-aux2)/(2.d+0*ut)

¢ £(1)=(mgo/rhog(1))/(mgo/rhog(1)+ms/rhos)

Cc



c
C CALCULO DAS FRACOES MOLARES

do 10 i=1,n-1
z(i+1)=z(i)+dz
PMTOTAL= cph(i)*pmph+CNH(i)*pmnh+CASH(1i)*pmash+CARH(i)*pmarh

++CPL (i) *pmpl+CNL (i) *pmn1+CASL (i) *pmas1+CARL (i) *pmarl+

+CG (i) *pmg+CC (i) *pmc

rhog(i+1)=P/(R*T(i))*PMTOTAL/1000.d+0
usg(i+1)=mgo/(rhog(i+1)*ohmega)
c usg(i+1)=usg(1)
cc ut=9.81*dp**2.0*(rhos-rhog(i))/(18.0*visco)

ut=sqrt (3.1*dp*9.81*(rhos-rhog(i+1))/rhog(i+1))
auxi=(ut+usg(i+1)+usp)

aux2=sqrt ((ut+usg(i+1)+usp) **2.d+0-4.d+0*usg(i+1)*ut)
f(i+1)=(aux1-aux2)/(2.d+0*ut)
¢ £(i+1)=(mgo/rhog(i))/(mgo/rhog(i)+ms/rhos)
c £(i+1)=£(1)
c te=(z(i+1)-z(1))/(usp/(1.0-F(i)))
¢ Ccont (i+1)=Ccont (1)+2.43d-3*tc**0.2d+0
phi(i+1)=1.d+0/(1.d+0+69.47*(100.0*CCont (I))**3.8D+0)
c phi(i+1)=exp(-385*Ccont (i+1))
C MATRIZES DOS COEFICIENTES

T2=482.0+273.15
K15=5.75D-3*EXP(-EA15/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K19=15.28D-3+«EXP(-EA19/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K110=2.181D-3*EXP(-EA110/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K26=6.25D-3*EXP(-EA26/R*(1.0/T(1)-1/T2))
K29=23.53D-3*EXP(-EA29/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K210=4.131D-3*EXP(-EA210/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K37=5.278D-3*EXP(-EA37/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K38=13.89D-3*EXP (-EA38/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K39=17 .50D-3*EXP (-EA39/R*(1.0/T(1)-1/T2))
K310=9.50D-3*EXP (-EA310/R*(1.0/T(1)-1/T2))
K48=1.628D-3*EXP(-EA48/R*(1.0/T(i)-1/T2))
K49=0.0d+0



K410=4.064D-3+EXP (-EA410/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K59=6.625D-3*EXP (-EA59/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K510=2.622D-3+EXP (-EA510/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K69=18.37D-3+EXP (-EA69/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K610=2.272D-3*EXP(-EA610/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K79=5.139D-3+EXP (-EA79/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K710=1.008D-3*EXP(-EA710/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K810=0.277D-3*EXP (-EA810/R*(1.0/T(i)-1/T2))

K910=1.222D-3+EXP (-EA910/R*(1.0/T(i)-1/T2))

kad=0.0d+0

g

C CALCULO DAS CONCENTRACOES

G

C PARAFINAS PESADAS

CPH(I+1)=(CPH(I)-(K15+K19+K110)*CPH(I)*
*DZ/USG(I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C*rhog(i)/rhog(i+1)

g

C NAFTENICOS PESADOS

CNH(I+1)=(CNH(I)-(K26+K29+K210)*CNH(I)*
*DZ/USG (1) *RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C*rhog (i) /rhog(i+1)

C

C AROMATICOS PESADOS GRUPOS SUBSTITUINTES

CASH(I+1)=(CASH(I)-(K37+K38+K39+K310)*CASH(I)*
*DZ/USG (I)*RHOS* (1-F (I))*PHI(I)
//(1.4+0+Kad*CARH(i)))

G *rhog (i) /rhog(i+1)

C

C AROMATICOS PESADOS

CARH(I+1)=(CARH(I)-(K48+K410)*CARH(I)*
*DZ/USG (I)*RHOS* (1-F (I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))
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c *rhog(i)/rhog(i+1)

C

C PARAFINAS LEVES

CPL(I+1)=(CPL(I)+(K15*CPH(I)-(K59+K510)*CPL(I))*
*DZ/USG(I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C *rhog(i)/rhog(i+1)

C

C NAFTENICOS LEVES

CNL(I+1)=(CNL(I)+(K26*CNH(I)-(K69+K610)*CNL(I))*
*DZ/USG(I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C *rhog(i) /rhog(i+1)

C

C AROMATICOS GRUPOS SUBSTITUINTES LEVES

CASL(I+1)=(CASL(I)+(K37*CASH(I)-(K79+K710)*CASL(I))*
*DZ/USG (I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C *rhog(i)/rhog(i+1)

C

C AROMATICOS LEVES

CARL(I+1)=(CARL(I)+(K38+CASH(I)+K48*CARH(I)-K810*CARL(I))*
*DZ/USG (I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C *rhog (i) /rhog(i+1)

C

C GASOLINA

CG(I+1)=(CG(I)+(K19*CPH(I)+K29*CNH(I)+K39*CASH(I)+K49*CARH(I)+
+K59%CPL (1) +K69*CNL (I)+K79*CASL(I)-K910*CG(I))x*
*DZ/USG(I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C *rhog(i)/rhog(i+1)

C

C COQUE + gases cl-cb

CC(I+1)=(CC(I)+(K110*CPH(I)+K210*CNH(I)+K310*CASH(I)+
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+K410*CARH (I)+K510%CPL (I)+K610*CNL (I)+K710%CASL (I)+K810%CARL (I)+
+K910*CG(I))*
*DZ/USG (I)*RHOS*(1-F(I))*PHI(I)
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

C *rhog (i) /rhog(i+1)

¢

C COQUE no catalizador

CCont (I+1)=(CCont (I)+(K110*CPH(I)+K210%CNH(I)+K310*CASH(I)+
+K410*CARH (I)+K510*CPL (I)+K610%CNL (I)+K710*CASL (I)+K810%CARL (I)+
+K910*CG (I) ) *DZ/MS*RHOS*PMCcont* (1-F (I))*PHI (I)*BETA*OHMEGA
//(1.d+0+Kad*CARH(i)))

c *rhog(i) /rhog(i+1)

C

C TEMPERATURA

C

C
cpg=cpgo/1000.0%339.0

C PARAFINAS PESADAS

DH15=19711.0+cpg* (T (i) -Tref)

DH19=51249.0+cpg*(T(i)-Tref)

DH110=177403.0+cpg* (T (i) -Tref)

C PARAFINAS PESADAS

¢ dh15=33939.0

c ealb=60704.4

¢ dh19=23045.0

¢ eal9=23025.0

¢ dh110=35615.0

c eal10=73263.9

cccc AUX1=(K15*CPL(I)*DH15+K19*CG(I)*DH19+K110*CC(I)*DH110)
AUX1=(K15*DH15+K19*DH19+K110%*DH110) *CPH(I)

c **DZ/USG (I)*RHOS* (1-F (I))*PHI(I)

C

C NAFTENICOS PESADOS

DH26=19711.0+cpg*(T(i)-Tref)

DH29=51249.0+cpg* (T (i) -Tref)



DH210=177403.0+cpg* (T (i)-Tref)

C NAFTENICOS PESADOS

¢ dh26=33939.0

€a26=60704.4

dh29=23045.0

ea29=23025.1

¢ dh210=35615.0

c ea210=73263.9

AUX2=(K26+*DH26+K29*DH29+K210%DH210) *CNH(I)

c **DZ/USG(I)*RHOS* (1-F (I))*PHI(I)

C

C AROMATICOS PESADOS GRUPOS SUBSTITUINTES

DH37=19711.0+cpg* (T(i)-Tref)

DH38=19711.0+cpg* (T(i)-Tref)

DH39=51249.0+cpg* (T(i)-Tref)

DH310=177403.0+cpg* (T (i)-Tref)

C AROMATICOS PESADOS GRUPOS SUBSTITUINTES

¢ dh37=33939.

¢ ea37=60704.

¢ dh38=33939.

c ea38=60704.

¢ dh39=60755.

c ea39=60704.4

c dh310=73325.0

c ea310=73263.9

AUX3=(K37*DH37+K38*DH38+K39*DH39+
*K310%DH310) *CASH(I)

& **DZ/USG (I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)

C

C AROMATICOS PESADOS
DH48=19711.0+cpg*(T(i)-Tref)

dh49=0.0+cpg* (T (i)-Tref)

DH410=177403 . 0+cpg* (T (i) -Tref)

C AROMATICOS PESADOS

c dh48=33939.0
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c ea48=60704.4

c dh49=33939.0

c ead49=60704.4

¢ dh410=73325.0

c €a410=73263.9

AUX4=(K48*DH48+K410*DH410) *CARH(I)

g *xDZ/USG (I)*RHOS* (1-F (I))*PHI(I)

C
cpg=cpgo/1000.0%226.0

C PARAFINAS LEVES
DH59=21025.0+cpg* (T (i) -Tref)

DH510=105127 . 0+cpg* (T (i) -Tref)

C PARAFINAS LEVES

c dh59=23045.0

c ea59=23025.1

¢ dh510=35615.0

¢ eab510=73263.9

AUX5=(K59*DH59+K510%DH510) *CPL (I)

& **DZ/USG (I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)

c

C NAFTENICOS LEVES
DH69=21025.0+cpg* (T (i)-Tref)

DH610=105127 . 0+cpg* (T (i) -Tref)

C NAFTENICOS LEVES

c dh69=23045.0

c eab9=23025.1

¢ dh610=35615.0

c eab610=73263.9

AUX6=(K69*DH69+K610%DH610) *CNL (1)

c **DZ/USG (I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)

C

C AROMATICOS GRUPOS SUBSTITUINTES LEVES
DH79=21025.0+cpg* (T (1) -Tref)

DH710=105127 . 0+cpg* (T (i)-Tref)

C AROMATICOS GRUPOS SUBSTITUINTES LEVES



c dh79=60755.0

c ea79=60704.4

¢ dh710=73325.0

c ea710=73263.9

AUX7=(K79*DH79+K710%DH710) *CASL (I)

c **DZ/USG (I)*RHOS* (1-F (I))*PHI(I)

C

C AROMATICOS LEVES
DH810=105127.0+cpg* (T (i) -Tref)

C AROMATICOS LEVES

c dh810=73325.0

c €a810=73263.9

AUX8=(K810*DH810) *CARL (I)

c **DZ/USG(I)*RHOS* (1-F(I))*PHI(I)

cpg=cpgo/1000.0%114.0
C GASOLINA
DH910=42423.0+cpg*(T(i)-Tref)
C GASOLINA
c dh910=83800.0
c ea910=41865.1
AUX9=(K910*DH910) *CG(I)
c **xDZ/USG (1) *RHOS* (1-F(I))*PHI(I)
C
C
C TEMPERATURA

¢ T(I+1)=T(I)-(aux1*CPH(I)+aux2*CNH(I)+aux3*CASH(I)+
c +aux4*CARH (I)+aux5*CPL (I)+aux6*CNL (I)+aux7*CASL(I)+
c +aux8*CARL (I)+aux9*CG(I))*DZ/ (MS*CPS+MGO*CPGO)
c **RHOS*PMC* (1-F (I))*PHI (I)*BETA*0OHMEGA
T(I+1)=T(I)-(auxl+aux2+aux3+
+aux4+auxb+auxb+aux7+
+aux8+aux9) *DZ/ (MS*CPS+MGO*CPGO)
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**RHOS* (1-F (1) ) *PHI (I) *GHMEGA
¢ conversao para mol e de fracao para concentracao
**rhog (i+1)%1000.d+0/PMTOTAL
//(1.d+0+Kad*CARH (1))
c t(i+1)=t(i)
¢ calculo da fracaoc massica
soma2=(cph(I+1) /pmph+CNH(I+1) /pmnh+CASH(I+1) /pmash+
+CARH(I+1) /pmarh
++CPL (I+1) /pmpl+CNL(I+1) /pmni+CASL(I+1)/pmasl+CARL(I+1) /pmarl+
+CG{I+1) /pmg+CC(I+1)/pmc)

Xph(I+1)=(cph{I+1) /pmph) /soma2
XNH(I+1)=(CNH(I+1) /punh) /soma?
XASH(I+1)=(CASH(I+1)/pmash)/soma2
XARH(I+1)=(CARH(I+1)/pmarh)/soma2
XPL(I+1)=(CPL(I+1)/pmpl)/soma2

ANL(I+1)=(CNL(I+1)/pmnl)/soma2
XASL(I+1)=(CASL(I+1)/pmasl)/soma2
XARL(I+1)=(CARL(I+1)/pmarl)/soma2
XG(I+1)=(CG(I+1)/pmg)/soma2
AC(I+1)=(CC(I+1)/pmc)/soma2
C

10 continue
c

¢ impresao dos resultados da saida

write(9,100) T(1), Xph(n), XNH(n), XASH(un), XARH(n), XPL(n),

+ XNL(n), XASL(m), XARL(m), %G{(n),XC{(n), Ccont(n), T(n),f(n),usg(n)

+,rhog(n)
30  continue
write(3,*)’altura ’, ’ph ’, ' nh ’,’ash ’,’arh ’,’pl ’,
*'nl ?,%asl *,” arl ’, ’g ’,’ ¢ ', 'cont ',
*% * 7 f 7 ,’usg ’, ’rhog ’
do 20 i=i,n
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write(3,100) z(i), Xph{(i), XNH(I), XASH{I), XARH(I), XPL{I),XNL(I)
+,XASL(I), XARL(I), XG(I),XC(I), Ccont(i}, T(i),f(di),usg(i),rhog(i)
write(4,100) z(i), Cph(i), CNH(I), CASH(I), CARH(I), CPL(I),
+ CNL(I), CASL(I), CARL(I), CG(I},CC(I), Ccont(i), T(i),phi(i),
+f(i),usg(i),rhog(i) |
20  continue
write(7,200) £(1),usg(1),rhog
100 format(lx,17(ix,f14.8))
200 format(1x,3(1x,£10.4))
close(3)

stop

end



APENDICE B - Arquivo de Comandos

B.1 Casol

Arquivo de comandos para o caso 1.

>>CFX4

>>0PTIONS
TWO DIMENSIONS
BODY FITTED GRID
CYLINDRICAL COORDINATES
AXTS INCLUDED
TURBULERT FLOW
ISOTHERMAL FLOW
INCOMPRESSIELE FLOW
BUCYANT FLOW
STEADY STATE
USER SCALAR EQUATIONS 2
NUMBER OF PHASES 2

>>USER FORTRAN
USRBCS
USRDIF
USRPRT
USRSRC
USRVIS

>>VARIABLE NAMES
U VELOCITY U VELOCITY’
V VELOCITY °V VELOCITY?’
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W VELOCITY 'W VELOCITY?’
PRESSURE ‘PRESSURE’
VOLUME FRACTION *VOLUME FRACTION®
DENSITY °DENSITY’
VISCOSITY ’VISCOSITY’
K *K’°
EPSILON ’EPSILON’
USER SCALAR1 °TGRANW’
USER SCALAR2 °*USRDCC P3’
>>PHASE NAMES
PHASEL ’GAS’
PHASE2 ‘S80LIDO’
>>MODEL TOPOLOGY
>>CREATE BLOCK
BLOCK NAME °’BLOCK-NUMBER-1’
BLOCK DIMENSIONS 40 26 1
>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’ENTRANCE’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1'
PATCH TYPE ’INLET’
LOW I
>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’SAIDAY
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE *OUTLET’
HIGH I
>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’PIPE AXI13’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE °’SYMMETRY PLANE’
Low J
>>CREATE PATCH
PATCH NAME °WALL1’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE ‘WALL’
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HIGH J
>>MODEL DATA
>>AMBIENT VARIABLES
PHASE NAME ’GAS’
U VELOCITY 0.0000E+Q0
V VELOCITY 0O.0000E+Q0
PRESSURE 0.C000E+00
VOLUME FRACTION 9.9900E-01
TGRAN 1.0000E-09
>>AMBIENT VARIABLES
PHASE NAME *SOLIDO’
U VELGCITY 0.0C00E+Q0
V VELOCITY O.0000E+00
PRESSURE ©.QQ0QE+00
VOLUME FRACTION 1.0000E-03
TGRAN 1.0000E-0S
>>DIFFERENCING SCHEME
ALL EQUATIONS °CCCT’
>>8ET INITIAL GUESS
>>INPUT FROM FILE
READ DUMP FILE
UNFORMATTED
>>RHIE CHOW SWITCH
STANDARD
LINEAR EXTRAPOLATION
MULTIPHASE DAMPING
STANDARD RESISTANCE TREATMENT
RECTANGULAR VELOCITY CUORRECTIONS
HARMONIC AVERAGING OF COEFFICIENTS
>>TITLE
PROBLEM TITLE °‘TESE DE JAILSON CASC 1°
>>WALL TREATMENTS
PHASE NAME ’GAS’
NO SLIP
>>WALL TREATMENTS
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PHASE NAME ‘SQLIDO’
WALL PROFILE ’LINEAR’
NO SLIP
>>PHYSICAL PROPERTIES
>>BUCYANCY PARAMETERS
PHASE NAME ’GAS’
GRAVITY VECTOR -9.800000E+00 0.0000C0E+00 0O.000000E+Q0
BUOYANCY REFERENCE DENSITY 1.2900E+0Q0
>>BUOYANCY PARAMETERS
PHASE NAME *SOLIDD’
GRAVITY VECTOR -9.800000E+00 0.0Q00COOE+00 0.000000E+00
BUOYANCY REFERENCE DENSITY 1.2900E+00
>>FLUID PARAMETERS
PHASE NAME ’GAS’
VISCOSITY 1.8500E-Q5
DENSITY 1.1600E+00
>>FLUID PARAMETERS
PHASE NAME ’SOLIDO’
VISCOSITY 1.0000E-09
DENSITY 1.0200E+03
>>MULTIPHASE PARAMETERS
>>PHASE DESCRIPTION
PHASE NAME ’GAS’
GAS
CONTINUDUS
>>PHASE DESCRIPTION
PHASE NAME ’SOLIDO’
SOLID
DiSPERSE
MEAN DIAMETER 2.0000E-04
MODIFY EMPTY CELL VELOCITY 1.0000E-08
>>MULTIPHASE MODELS
>>MOMENTUM
INTER PHASE TRANSFER
SINCE



>>TURBULENCE
>>INTER PHASE TRANSFER MODELS
>>MOMENTUM
FIRST PHASE NAME ’GAS’
SECOND PHASE NAME °SOLIDG?
>>PARTICLE MODEL
STANDARD DRAG CURVE
DRAG COEFFICIENT 4.4000E-01
>>PARTICLE DRAG MODEL
FLOW REGIME ’AUTCGMATIC!

VISCOUS REGIME CORRELATION ’SCHILLER-NAUMANN’

STOXES COEFFICIENT 2.4000E+01
DENSE PARTICLE EFFECTS ’GIDASPOW’

VOLUME FRACTION CORRECTION EXPUNENT -1.6500E+00

DILUTE TO DENSE TRANSITION 2.0000E-01
>>SCALAR PARAMETERS
>>DIFFUSIVITIES
PHASE NAME °GAS’
TGRAN 1.0000E-01
>>DIFFUSIVITIES
PHASE NAME ’SOLIDO°
TGRAN 1.0000E-01
>>TURBULENCE PARAMETERS
>>TURBULENCE MOUDEL
PHASE NAME °GAS’
TURBULENCE MODEL °’K-EPSILON’
>>TURBULENCE MODEL
PHASE NAME ’S0LIDOY
TURBULENCE MODEL ’LAMINAR’
>>30LVER DATA
>>PROGRAM CONTROL
MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 50000
MASS SOURCE TOLERANCE 1.0000E-19
ITERATIONS OF TURBULENCE EQUATIONS 1

ITERATIONS OF VELOCITY AND PRESSURE EQUATIONS 1
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ITERATIONS DOF TEMPERATURE AND SCALAR EQUATIONS 1
ITERATIONS OF HYDRODYNAMIC EQUATIONS 1
SOLVER DEBUG PRINT STREAM 20
>>DEFERRED CORRECTION
K START 1
K END 40
EPSILON START 1
EPSILON END 40
>>EQUATION SOLVERS
U VELDCITY *STONE?
V VELGCITY 'STONE’
PRESSURE °1CCG’
VOLUME FRACTION ’STONE’
¥ °LINE SOLVER’
EPSILON °LINE SOLVER’
TGRAN °LINE SOLVER’
USRDCC PS ’LINE 30LVER’
>>FALSE TIMESTEPS
ALL PHASES
ALL EQUATIONS 1.0000E-09
>>PRESSURE CORRECTION
SIMPLEC
>>UNDER RELAXATION FACTORS
ALL EQUATIONS 1.50000E-01
»>>CREATE GRID
>>SIMPLE GRID
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1'’
DX 40% 1.277500E-01
DY 26x 6.153800E-04
DZ 1x 6.283185E+Q0
X START 0.0000E+00
Y START 0.0000E+Q0
Z START 0.0000E+00
>>MODEL BOUNDARY CONDITIONS
>>INLET BOUNDARIES



104

PHASE NAME ’GAS’
PATCH NAME ’ENTRANCE’
NORMAL VELOCITY 1.5600E+01
VOLUME FRACTION 9.9870E-01
K 1.2168E+00
EPSILON 2.5167E+02
TGRAN 1.1000E-04
>>INLET BOUNDARIES
PHASE NAME ’SOLIDO’
PATCH NAME ’ENTRANCE’
NORMAL VELOCITY 1.3900E+01
VOLUME FRACTION 1.30G0E-03
TGRAN 6.4400E+01
>>0UTPUT OPTIONS
>>PRINT OPTIONS
>>WHAT
ALL PHASES
ALL VARIABLES
>>WHERE
ALL BLOCKS
>>WHEN
FINAL SOLUTION
>>DUMP FILE FORMAT
UNFORMATTED
SINGLE PRECISION
>>3TOP
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B.2 Caso 2

Arquivo de Comandos para o caso 2.

>>CFX4

>>0PTIONS
TWO DIMENSIONS
BODY FITTED GRID
CYLINDRICAL COUORDINATES
AXIS INCLUDED
TURBULENT FLOW
ISOTHERMAL FLOW
INCOMPRESSIBLE FLOW
BUOYANT FLOW
STEADY STATE
USER SCALAR EQUATIONS 4
NUMBER OF PHASES 2

>>USER FURTRAN
USRBCS
USRDIF
USRPRT
USRSRC
USRVIS

>>VARIABLE NAMES
U VELOCITY °U VELOCITY’
V VELOCITY ’V VELOCITY’
W VELOCITY °’W VELOCITY’
PRESSURE 'PRESSURE’
VOLUME FRACTION ’VOLUME FRACTION’
DENSITY ’DENSITY’
VISCOSITY ’VISCOSITY’
K 'K’
EPSILON *EPSILON’
USER SCALARI °TGRAN®
USER SCALAR2 ‘USRDCC PS’
USER SCALARS ‘USRDCC DPART’
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USER SCALAR4 ‘USRDCC FVMAX®

>>PHASE NAMES
PHASE1 °GAS’
PHASE2 ’S0LIDD’

>>MODEL TOPOLOGY

>>CREATE BLOCK
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1®
BLOCK DIMENSI(ONS 40 26 1

>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’ENTRANCE’
BLOCK NAME ‘BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE ’INLET’
oW I

>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’BAIDA’
BLOCK NAME ’'BLOCK-WNUMBER-1’
PATCH TYPE ’0OUTLET’
HIGH I

>>CREATE PATCH
PATCH NAME °PIPE AXIS’®
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE ’SYMMETRY PLANE’
10w J

>>CREATE PATCH
PATCH NAME °WALLY’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1°
PATCH TYPE ’WALL?
HIGH J

>>MODEL DATA

>>AMBIENT VARIABLES

 PHASE NAME ’'GAS’
U VELOCITY 0.0CO0E+00
V VELOCITY 0.0000E+00
PRESSURE ©.0000E+00
VOLUME FRACTION $©.9500E~01
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TGRAN 1.0000E-09
>>AMBIENT VARIABLES
PHASE NAME ’SOLIDO’
U VELOCITY 0.0000E+0G
V VELOCITY 0.0000E+00
PRESSURE 0.00C0E+00
VOLUME FRACTION 1.0000E-03
TGRAN 1.0000E-09
>>DIFFERENCING SCHEME
ALL EQUATIONS °*CCCT’
>>8ET INITIAL GUESS
>>INPUT FROM FILE
READ DUMP FILE
UNFORMATTED
>>RHIE CHOW SWITCH
STANDARD
LINEAR EXTRAPULATION
MULTIPHASE DAMPING
STANDARD RESISTANCE TREATMENT
RECTANGULAR VELOCITY CORRECTIONS
HARMONIC AVERAGING OF COEFFICIENTS
>>TITLE
PROBLEM TITLE °*TESE DE JAILSON CASO 2°
>>WALL TREATMENTS
PHASE NAME ’GAS’
NO SLIP
>>WALL TREATMENTS
PHASE NAME ’SOLIDD’
WALL PROFILE ’LINEAR’
N0 SLIP
>>PHYSICAL PROPERTIES
>>BUBYANCY PARAMETERS
PHASE NAME ’GAS’
GRAVITY VECTOR -9.800000E+00 0.000000E+00 0.0000C0E+00
BUOYANCY REFERENCE DENSITY 1.200CE+00
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>>BUOYANCY PARAMETERS
PHASE NAME °S50LIDO’°
GRAVITY VECTOR -9.800000E+0(Q O.G000000E+00 0.000000E+00
BUOQYANCY REFERENCE DENSITY 1.28200E-+0Q0
>>FLUID PARAMETERS
PHASE NAME ’GAS’
VISCOSITY 4.0000E-05
DENSITY 1.2200E+00
>>FLUID PARAMETERS
PHASE NAME °SQLIDO’
VISCOSITY 1.0000E-09
DENSITY 1.7140E+03
>>MULTIPHASE PARAMETERS
>>PHASE DESCRIPTION
PHASE NAME ’*GAS’
GAS
CONTINUQUS
>>PHASE DESCRIPTION
PHASE NAME ’SO0LIDEO?
SOLID
DISPERSE
MEAN DIAMETER 7.6000E-05
MODIFY EMPTY CELL VELOCITY 1.0QCG0O0E-08
>>MULTIPHASE MODELS
>>MOMENTUM
INTER PHASE TRANSFER
SINCE
>>TURBULENCE
>>INTER PHASE TRANSFER MODELS
>>MOMENTUM
FIRST PHASE NAME *GAS’
SECOND PHASE NAME °SOLIDO’
>>PARTICLE MODEL
STANDARD DRAG CURVE
DRAG COEFFICIENT 4.4000E-01



>>PARTICLE DRAG MODEL
FLOW REGIME °AUTOMATIC’
VISCOUS REGIME CORRELATION °SCHILLER-NAUMANN'’
STOKES COEFFICIENT 2.4000E+01
DENSE PARTICLE EFFECTS ’GIDASPOW’
VOLUME FRACTION CORRECTION EXPONENT -1.6500E+00
DILUTE TCO DENSE TRANSITION 2.0000E-01
>>SCALAR PARAMETERS
>>DIFFUSIVITIES
PHASE NAME °’GAS’
TGRAN 1.0000E-01
>>DIFFUSIVITIES
PHASE NAME ’SQLIDO’
TGRAR 1.0000E-01
>>TURBULENCE PARAMETERS
>>TURBULENCE MODEL
PHASE NAME ’GAS’
TURBULENCE MODEL ’K-EPSILON’
>>TURBULENCE MODEL
PHASE NAME °SQOLIDD°
TURBULENCE MUDEL °‘LAMINAR’
>>SOLVER DATA
>>PROGRAM CONTROL
MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 50000
MASS SOURCE TOLERANCE 1.000G0E-19
ITERATIONS OF TURBULENCE EQUATIONS 1
ITERATIONS OF VELOCITY AND PRESSURE EQUATTONS 1
ITERATIONS OF TEMPERATURE AND SCALAR EQUATIONS 1
ITERATIONS OF HYDRODYNAMIC EQUATIONS 1
SOLVER DEBUG PRINT STREAM 20
>>DEFERRED CORRECTION
K START 1
K END 40
EPSILON START t
EPSILON ENBD 40
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>>EQUATION SOLVERS
ALL PHASES
U VELOCITY *LINE SOLVER’
V VELOCITY *LINE SOLVER’
PRESSURE ’STONE’
VOLUME FRACTION ’LINE SOLVER’
K ’LINE SOLVER’
EPSILON °’LINE SOLVER’
TGRAN 'LINE SOLVER’
USRDCC PS ’'LINE SOLVER’
>>FALSE TIMESTEPS
ALL PHASES
ALL EQUATIONS 1.0000E-08
>>PRESSURE CORRECTION
SIMPLEC
>>UNDER RELAXATION FACTORS
ALL EQUATIONS 3.0000E-01
>>CREATE GRID
>>3IMPLE GRID
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
DX 40+ 2.500000E-01
DY 26% 5.846153E-03
DZ 1x 6.283185E+00
X START 0.00QQE+00
Y START 0.0000E+0D
Z START 0.000QE+C0
>>MODEL BOUNDARY CONDITIONS
>>INLET BOUNDARIES
PHASE NAME ’GAS’
PATCH NAME *ENTRANCE’
NORMAL VELOCITY 3.7800E+00
VOLUME FRACTION 9.7820E-01
K 7.1442E-02
EPSILON 3.7688E-01
TGRAN 1.100CE-04



>>INLET BOUNDARIES
PHASE NAME ’S0OLIDO’
PATCH NAME ‘ENTRANCE’
NORMAL VELOCITY 2.6200E+0Q0
VOLUME FRACTION 2.1800E-02
TGRAN 2.2881E+00
>>0UTPUT OPTIONS
>>PRINT GPTIONS
>>WHAT
ALL PHASES
ALL VARIABLES
>>WHERE
ALL BLOCKS
>>WHEN
FINAL SOLUTION
>>DUMP FILE FORMAT
UNFORMATTED
SINGLE PRECISION
>>STOP
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B.3 Caso 3

Arquivo de comandos para o caso 3.

>>CFX4
>>0PTIONS
TWO DIMENSIONS
BODY FITTED GRID
CYLINDRICAL COORDINATES
AXIS INCLUDED
TURBULENT FLOW
ISOTHERMAL FLOW
INCOMPRESSIBLE FLOW
BUOYANT FLOW
STEADY STATE
USER SCALAR EQUATIONS 2
NUMBER OF PHASES 2
>>USER FORTRAN
USRBCS
USRDIF
USRPRT
USRSRC
USRVIS
>>VARIABLE NAMES
U VELOCITY ’U VELOCITY’
V VELOCITY ’V VELOCITY®
W VELOCITY W VELOCITY?’
PRESSURE ’PRESSURE’
VOLUME FRACTION ‘VOLUME FRACTION’
DENSITY ‘DENSITY’
VISCOSITY °VISCOSITY’
K 'K’
EPSILON 'EPSILON’
USER SCALAR1 ’TGRAN’
USER SCALAR2 ’USRDCC P8’
>>PHASE NAMES



PHASEL ’GAS’
PHASE2 ’SOLIDO?
>>MODEL TOPOLOGY

>>CREATE BLOCK
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
BLOCK DIMENSIONS 40 26 1

>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’ENTRANCE’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE ’INLET’
LOW I

>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’SAIDA’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE ’OUTLET’
HIGH I

>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’PIPE AXIS’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1°
PATCH TYPE ’SYMMETRY PLANE’
LOW J

>>CREATE PATCH
PATCH NAME ’WALL1’
BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’
PATCH TYPE ’WALL’
HIGH J

>>MODEL DATA

>>AMBIENT VARIABLES
PHASE NAME ’GAS’
U VELOCITY 0.0000E+00
V VELOCITY 0.0000E+00
PRESSURE 0.0000E+00
VOLUME FRACTION 9.9900E~01
TGRAN 1.0000E-09

>>AMBIENT VARIABLES
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PHASE NAME ’SOLIDOD?
U VELOCITY 0.0000E+00
V VELOCITY 0.0000E+00
PRESSURE 0.0000E+00
VOLUME FRACTION 1.0000E-03
TGRAN 1.0000E-09
>>DIFFERENCING SCHEME
ALL EQUATIONS °‘CCCT’
>>8ET INITIAL GUESS
>>3ET CONSTANT GUESS
PHASE NAME ’GAS’
U VELOCITY 4.979
V VELOCITY 0.0000E+CO
VOLUME FRACTION 0.9754
K 0.1238522
EPSILON 3.4361939
TGRAN 1.0000E-04
USRDCC PS 1.0000E-(Q2
>>3ET CONSTANT GUESS
PHASE NAME ’SOLIDO’
U VELOCITY 0.386
V VELOCITY 0.0000E+00
VOLUME FRACTION 0.0246
TGRAN 0.04966533
USRDCC PS 1.0000E-02
>>RHIE CHOW SWITCH
STANDARD
LINEAR EXTRAPOLATION
MULTIPHASE DAMPING
STANDARD RESISTANCE TREATMENT
RECTANGULAR VELOCITY CORRECTIONS
HARMONTIC AVERAGING OF COEFFICIENTS
>>TITLE
PROBLEM TITLE °TESE DE JAILSON CASQ 3°
>>WALL TREATHMENTS
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PHASE NAME ’GAS’
NO SLIP
>>WALL TREATMENTS
PHASE NAME ’SOLIDD’
WALL PROFILE °LINEAR’
NG SLIP
>>PHYSICAL PROPERTIES
>>BUDYANCY PARAMETERS
PHASE NAME °GAS’
GRAVITY VECTOR -9.800000E+00 0.000C00E+0C 0.000000E+00
BUOYANCY REFERENCE DENSITY 1.2900E+Q0
>>BUOYANCY PARAMETERS
PHASE NAME °’SOLIDO’
GRAVITY VECTOR -9.800000E+00 0.000000E+00 0.0C00000E+0O0
BUOYANCY REFERENCE DENSITY 1.2800E+00
>>FLUID PARAMETERS
FHASE NAME ’GAS’
VISCOSITY 1.8500E-0b
DENSITY 1.1600E+00
>>FLUID PARAMETERS
PHASE NAME °S0LIDBOY
VISCOSITY 1.0000E-09
DENSITY 2620
>>MULTIPHASE PARAMETERS
>>PHASE DESCRIPTION
PHASE NAME °GAS’
GAS
CONTINUOUS
>>PHASE DESCRIPTION
PHASE NAME ‘S0LIDD’
SOLID
DISPERSE
MEAN DIAMETER 520.0000E-06
MODIFY EMPTY CELL VELOCITY 1.0000E-08
>>MULTIPHASE MODELS



>>MOMENTUM
INTER PHASE TRANSFER
SINCE
>>TURBULENCE
>>INTER PHASE TRANSFER MODELS
>>MOMENTUM
FIRST PHASE NAME °GAS’
SECOND PHASE NAME °SOLIDO?
>>PARTICLE MODEL
STANDARD DRAG CURVE
DRAG COEFFICIENT 4.4000E-01 -
>>PARTICLE DRAG MODEL
FLOW REGIME °’AUTOMATIC’?
VISCOUS REGIME CORRELATION ’SCHILLER-NAUMANN’
STUKES CODEFFICIENT 2.4000E+01
DENSE PARTICLE EFFECTS ‘GIDASPOW’
VOLUME FRACTION CORRECTION EXPONENT -1.6500E+00
DILUTE TO DENSE TRANSITION 2.0000E-01
>>8CALAR PARAMETERS
>>DIFFUSIVITIES
PHASE NAME °’GAS’
TGRAN 1.0000E-01
>>DIFFUSIVITIES
PHASE NAME ’SOLIDG’
TGRAN 1.0000E-01
>>TURBULENCE PARAMETERS
>>TURBULENCE MODEL
PHASE NAME °’GAS’
TURBULENCE MODEL *K-EPSILON’
>>TURBULENCE MODEL
PHASE NAME *SOLIDD?
TURBULENCE MODEL ’LAMINAR’
>>S0LVER DATA
>>PROGRAM CONTROL
MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 50000
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MASS SOURCE TULERANCE 1.0000E-19

ITERATIONS OF TURBULENCE EQUATIONS 1

ITERATIONS OF VELOCITY AND PRESSURE EQUATIONS 1
ITERATIONS OF TEMPERATURE AND SCALAR EQUATIONS 1
ITERATIONS OF HYDRODYNAMIC EQUATIONS 1

SOLVER DEBUG PRINT STREAM 20

>>DEFERRED CORRECTION
X START 1
K END 40
EPSILON START 1
EPSILON END 40
>>EQUATION SOLVERS
U VELOCITY °STONE’
vV VELDCITY ’STONE’
PRESSURE ’1CCG’

VOLUME FRACTION °STONE’

K ‘LINE SOLVER’

EPSILON °LINE SOLVER’

TGRAN °LINE SOLVER’

USRDCC PS5 ’LINE SOLVER’

>>FALSE TIMESTEPS
ALL PHASES

ALL EQUATIONS 1.0000E-09

>>PRESSURE CORRECTION
SIMPLEC

>>UNDER RELAXATION FACTORS
ALL EQUATIONS 3.0000E-01

>>CREATE GRID
>>SIMPLE GRID

BLOCK NAME ’BLOCK-NUMBER-1’

DX 40% 0.1375

DY 26% 1.4853846E-03
DZ 1% 6.283185E+00

X START 0.COCOE+00
Y START 0.000QE+C0
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Z START 0.0000E+00
>>MODEL BOUNDARY CONDITIONS
>>INLET BOUNDARIES
PHASE NAME °’GAS’
PATCH NAME ’ENTRANCE’
NORMAL VELOCITY 4.979
VOLUME FRACTION 0.9754
K 0.1239622
EPSILON 3.4361939
TGRAN 1.1000E-04
>>INLET BOUNDARIES
PHASE NAME ’S0LIDO’
PATCH NAME ’ENTRANCE’
NORMAL VELOCITY 0.386
VOLUME FRACTION 0.0246
TGRAN 0.04966533
>>0QUTPUT OPTICNS
>>DUMP FILE FORMAT
UNFORMATTED
SINGLE PRECISION
>>STOP
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APENDICE C - Suborotinas utilizadas pelo
CFX

C.1 USRVIS - Subrotina para o Calculo da Viscosidade

SUBROUTINE USRVIS(VISN,U,V,W,P,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS,T,H,RF,SCAL,

+ XP,YP,ZP,VOL,AREA ,VPOR, ARPOR , WFACT ,DIFLAM,
+ URFVAR,IPT,IBLK,IPVERT, IPNODN, IPFACN, IPRODF,
+ IPNODB, IPFACB,WORK, IWORK, CWORK)

C  SUBROUTINE ARGUMENTS

1

*  VISN NEW VALUE OF VISCOSITY
U COMPONENT OF VELOCITY
¥ COMPUNENT OF VELOCITY
W COMPONENT OF VELOCITY
PRESSURE

VOLUME FRACTION

DENSITY OF FLUID

OLD VALUE OF VISCOSITY
TURBULENT KINETIC ENERGY

EPSILON

= < <
A R |

VFRAC
DEN
VIS
TE

i i | i

G G O g a9 O G 6o QG
o
¢

g
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RS -
T -
B -
RF -
SCAL -
XP -
YP -
ZP -
VoL -
AREA -
VPR -~
ARPOR -
DIFLAM -
URFVAR -
IPT -
IBLK -
IPVERT -
IPNODN ~
IPFACN -
IPNODF -
IPNODB -
IPFACB -

WORK -~

IWORK -

CWORK -

SUBROUTINE

BE SET BY
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REYNOLD STRESSES

TEMPERATURE

ENTHALPY

REYNOLD FLUXES

SCALARS (THE FIRST ’NCONC’ OF THESE ARE MASS FRACTIONS)
X COORDINATES OF CELL CENTRES

Y COCRDINATES OF CELL CENTRES

Z COORDINATES OF CELL CENTRES

VOLUME OF CELLS

AREA OF CELLS

POROUS VOLUME

POROUS AREA

LAMINAR DIFFUSIVITY

UNDER RELAXATION FACTORS

1D POINTER ARRAY

BLOCK SIZE INFORMATIGN

POINTER FROM CELL CENTERS TO 8 NEIGHBOURING VERTICES
POINTER FROM CELL CENTERS TO 6 NEIGHBOURING CELLS
POINTER FROM CELL CENTERS TO 6 NEIGHBOURING FACES
POINTER FROM CELL FACES TO 2 NEIGHBOURING CELL CENTERS
PDINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO CELL CENTERS
POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO BOUNDARY FACES

REAL WORKSPACE ARRAY
INTEGER WORKSPACE ARRAY
CHARACTER WORKSPACE ARRAY

ARGUMENTS PRECEDED WITH A ’x’ ARE ARGUMENTS THAT MUST

THE USER IN THIS ROUTINE.

DOUBLE PRECISION VISN,U,V,W,P,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS,T,H,RF,SCAL
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DOUBLE PRECISION XP,YP,ZP,VOL,AREA,VPOR,ARPOR,WFACT,DIFLAM,URFVAR

DOUBLE PRECISION WORK,SMALL,B0RMAX,TIME,DT,DTINVF,TPARM

LOGICAL LDEN,LVIS,LTURB,LTEMP,LBUOY,LSCAL,LCOMP,LRECT,LCYN,LAXIS,

+ LPOROS,LTRANS

CHARACTER* (%) CWORK

CH+4ttdtftbiitt+++ USER AREA 1 ++++tttdtttt bt bbbt bbb bbb bttt b4 4404

C-——— AREA FOB USERS EXPLICITLY DECLARED VARIABLES

C Variaveis criadas por Sebastiao

DOUBLE PRECISION gO,FVMax,VSDil,DPart,Pi,CRest,TGRANaux

INTEGER Nol,IFase,INTGra

C Fim da lista de variiveis criadas por Sebastiao

CH++tittrtt+++++++++ END OF USER AREA 1 +Htdd+etttttibdtttttbd bbb bt dbbbbbt
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COMMON /ALL/NBLOCK,NCELL,NBDRY,NNUDE,NFACE,NVERT ,NDIM,

+ /ALLWRK/NRWS,NIWS,NCWS, IWRFRE, IWIFRE, IWCFRE, /ADDIMS/NPHASE,
+ NSCAL ,NVAR,NPROP,RDVAR, NDFROP ,NDXNN, NDGEOM , NDCOEF , NILIST,

+ NRLIST,NTGPOL, /CHKUSR/IVERS, IUCALL, IUSED, /DEVICE/NREAD,

+ NWRITE,NRDISK,NWDISK,/IDUM/ILEN, JLEN, /LOGIC/LDEN,LVIS,

+ LTURB,LTEMP,LBUOY ,L3SCAL,LCOMP,LRECT, LCYN,LAXIS,LPOROS,

+ LTRANS, /MLTGRD/MLEVEL , NLEVEL , ILEVEL, /SGLDBL/IFLGPR, ICHKPR,

+ /SPARM/SMALL ,SORMAX ,NITER, INDPRI ,MAXIT ,NODREF , NODMON,

+ /TRANSI/NSTEP,KSTEP,MF, INCORE, /TRANSR/TIME,DT,DTINVF, TPARM

Catttddtrtrt++4++ USER AREA 2 +++tttiddttdtdddddbtdobbbddd bbb bttt dd it

-~~~ AREA FOR USERS TO DECLARE THEIR OWN COMMON BLOCKS

C THESE SHOULD START WITH THE CHARACTERS 'UC’ TO ENSURE

c NO CONFLICT WITH RON-USER COMMON BLOCKS

CH+++++++++4+++4+4++ END OF USER AREA 2 +++++4+d4tbbdbdtbbtt bttt bbb+
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DIMENSIUN DIFLAM(NVAR,NPHASE) ,URFVAR(NVAR,NPHASE)

c
DIMENSION VISN(NNODE,NPHASE),U(NNGDE,NPHASE),V(NNODE,NPHASE),
+ W (NNODE, NPHASE) , P(NNODE, NPHASE) , VFRAC (NNODE , NPHASE) ,
+ DEN (NNODE, NPHASE) , VIS (NNODE, NPHASE) , TE (NNODE , NPHASE) |
+ ED(NNODE, NPHASE) , RS (NNODE , NPHASE, 6) , T (NNODE, NPHASE) ,
+ H(NNODE, NPHASE) , RF (NNODE , NPHASE, 4) ,
+ SCAL(NNODE , NPHASE, NSCAL)

C
DIMENSION XP(NNODE),YP(NNODE),ZP(NNODE) ,VOL(NCELL) ,AREA(NFACE,3),
+ VPOR(NCELL) , ARPOR(NFACE, 3) ,WFACT (NFACE) , IPT (%),
+ IBLK(5,NBLOCK) , IPVERT (NCELL,8) , IPNODN(NCELL, 6) ,
+ IPFACN(NCELL,6) , IPNODF (NFACE,4) , IPNODB(NBDRY,4) ,
+ IPFACB(NBDRY) , INORK (*) ,WORK (*) , CWORK (*)

c

Ottt bt tt+++ USER AREA 3 ++t+tt+idtttrtttrtttttbb bbb bbb+

C--~- AREA FOR USERS TO DIMENSION THEIR ARRAYS
C---- AREA FOR USERS TO DEFINE DATA STATEMENTS

CH++4sd+++++++4++++ END OF USER AREA 3 +++++++4+44++4+H4 bbbt
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C-——- STATEMENT FUNCTION FOR ADDRESSING

IP(I,J,K) = IPT((K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)

C-~~-VERSION NUMBER OF USER ROUTINE AND PRECISION FLAG

IVERS = 4
ICHKPE = 2

CHttttttttttttitt+ JSER AREA 4 +++ttttttttttttbtbttttttb bbb bbbttt bbb

C--— TO USE THIS USER ROUTINE FIRST SET IUSED=1

IUSED = 1
C
CHtttttittttt+++++ END OF USER AREA 4 ++++++ttttbtttbbrt bbb dbbbdbb bbb+
c

IF (IUSED.EQ.0) RETURN

C~~~~ FRONTEND CHECKING OF USER ROUTINE
c
IF (IUCALL.EQ.O) RETURN
C
CH+ttt+t+++++++++ USER AREA § +4dtddtttttttttdbbdtibtttt bbbttt bbbt +
¢
FVMax = {.5d40
¢ Dpart = diametro da particula
DPart = 200.0E-6

C IFase diz qual a fase (1 - gas; 2 - solido)
IFase = 2
Pi = 3.14159265359D0
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CRest = 1.0D0

C Fim da segfo de inicializag8o Codigos de Sebastifo
C Pega o Numero do elemento (Escalar TGRAN) do vetor SCAL

CALL GETSCA(’TGRAN’,INTGra,CWORK)

c Usa IPALL para buscar ¢ enderego 1D de Todos os Centros das Volumes
CALL IPALL(’*’,?=’ ’BLOCK’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK, IWORK)

C Lago para ¢ R ALL INTERIOR CELLS
DO 110 I=1,NCELL

_ Nol=I

¢ NoI=IPT(I)

TGRANaux = SCAL(NoI,IFase,INTGra)

C FUNCAO DISTRIBUIGAO RADIAL g0 - TESE DE JAILSON PAGINA 44

g0 = 3.0D0/5.0D0*(1.0D0-(VFRAC(NoI, IFase)/FVMax)**(1.0D0

+/3.0D0) ) **(~1.0D0)

C VISCOSIDADE DILUIDA DO SOLIDO MiSdil - TESE DE JAILSON PAGINA 44

VSDil = 5.0D0/96.0DO*DEN(I,2)*DPart*DSQRT (Pi*TGRANaux)

C VISCOSIDADE EFETIVA DA FASE PARTIACULADA - TESE DE JAILSON PAGINA 44
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VISN(NoI,IFase) = 2.0D0*VSDil/((1.0D0+CRest)*g0)*
*{1.0D0+4,0D0/5.0D0*(1.0D0+CRest) *g0*VFRAC(NoI , IFase) ) #*2.0D0+
+4.,0D0/5 . ODO*VFRAC (NoI, IFase)*+2. 0d+0+DEN (NoI,2) #*DPart+g0+*
*(1.0D0+CRest) *DSQRT (TGRANaux/Pi)

C correglo: dividindo pela fragio volumétrica por gue na eq. do momentum esta multiplic
VISN(NoI,IFase)=VISN{Nol,IFase}/VFRAC(NoI,IFase)

c

110 Continue

RETURN

END

C.2 USRDIF - Subrotina para o Célculo do Coeficiente
de Difusao

(st ok ok e e e oo o ok o st s o ek oo ook st sk o o of ok o o ok s ok ok sk ol ok s s s sk sk sk ok ok e koo ook ok e ok ok ok ok ok ok ok

SUBROUTINE USRDIF(IEQN,CNAME,CALIAS,CTROP,GAMMA,DIFLAM,PRT,U,V, W,

+ P,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS,T,H,RF,SCAL,XP,YP, 2P,
+ VOL,AREA,VPOR, ARPOR ,WFACT, IPT, IBLK, IPVERT,

+ IPNODN, IPFACN, IPNCDF, IPNODB, IPFACB,WORK , IW(ORK,
+ CWORK)
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SUBROUTINE ARGUMENTS

IEQN
CNAME
CALIAS
CTROP
GAMMA
DIFLAM
PRT

U

v

W

P
VFRAC
DEN
VIS

TE

ED

RS

<n]

SCAL

YP

ZP
VoL
AREA
VPOR
ARPOR
WFACT

IPT
IBLK
IPVERT

t

!

|

1

{

i

i

EQUATION NUMBER

EQUATION NAME

ALIAS OF EQUATION NAME
ISOTROPIC/ANISORTROPIC FLAG
EFFECTIVE DIFFUSIVITY TO BE SET
CONSTANT LAMINAR DIFFUSIVITY
PRANDTL NUMBER

U COMPONENT OF VELOCITY

V COMPONENT OF VELOCITY

W COMPONENT OF VELOCITY
PRESSURE

VOLUME FRACTION

DENSITY OF FLUID

VISCOSITY OF FLUID

TURBULENT KINETIC ENERGY
EPSILON

REYNOLD STRESSES

TEMPERATURE

ENTHALPY

REYNOLD FLUXES

SCALARS (THE FIRST ’NCONC’ OF THESE ARE MASS FRACTIONS)
X COORDINATES OF CELL CENTRES
Y COORDINATES OF CELL CENTRES
Z COORDINATES OF CELL CENTRES
VOLUME OF CELLS

AREA OF CELLS

POROUS VOLUME

PUOROUS AREA

WEIGHT FACTORS

1D POINTER ARRAY
BLOCK SIZE INFORMATION
POINTER FROM CELL CENTERS TO 8 NEIGHBOURING VERTICES
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c IPNODN ~ POINTER FROM CELL CENTERS TQ 6 NEIGHBOURING CELLS

c IPFACN - POINTER FROM CELL CENTERS TO € NEIGHBOURING FACES

C IPNODF ~ POINTER FROM CELL FACES TO 2 NEIGHBOURING CELL CENTERS
C IPNODB - POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO CELL CENTERS

C IPFACB — POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO BOUNDARY FACESS

cC WORK - REAL WORKSPACE ARRAY

IWORK - INTEGER WORKSPACE ARRAY
CWORK -~ CHARACTER WORKSPACE ARRAY

QG O O

SUBROUTINE ARGUMENTS PRECEDED WITH A ‘%’ ARE ARGUMENTS THAT MUST

C BE SET BY THE USER IN THIS ROUTINE.

C NOTE THAT OTHER DATA MAY BE OBTAINED FROM CFX-4 USING THE
C ROUTINE GETADD, FOR FURTHER DETAILS SEE THE VERSION 4
C USER MANUAL,

(s ot ke ke s sk b e s o ok ook o o oo e oo o ook o oo ok e s ok e e o ok e oo o oo sl e oo e ok o o oo o o ok ok sk ok o s ok e o s ok ok sk

DOUBLE PRECISION GAMMA,DIFLAM,PRT,U,V,W,P,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,R3

DUOUBLE PRECISION T,H,RF,SCAL,XP,YP,ZP,VOL,AREA,VPOR,ARPOR,WFACT

DOUBLE PRECISION WORK,SMALL,S0RMAX,TIME,DT,DTINVF,TPARM

LOGICAL LDEN,LVIS,LTURB,LTEMP,LBUQY,LSCAL,LCOMP, LRECT,LCYN,LAXIS,
LPOROS,LTRANS

+

CHARACTER* (*) CWORK
CHARACTER CNAME=6,CALIAS+24,CTROP*6

CHtt+ttbbddtit+++++ USER AREA 1 ++bdtttt+t++ bbb+t b bbb b b

DOUBLE PRECISION TGranAux,GamaIDil,Pi,g0,CRest,FVMax

DOUBLE PRECISION DPart
INTEGER NoI,IFase,ITG,INTGra
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C+t+tttttttttt+tts END OF USER AREA 1 444+4dttttttttttttdbdtdiddttttiits

C
COMMON /ALL/NBLOCK,NCELL ,NBDRY , NNODE, NFACE , NVERT , NDIM,
+ /ADDIMS/NPHASE, NSCAL ,NVAR,, NPROP , NDVAR , NDPROP , NDXNN , NDGEOM,
+ NDCOEF ,NILIST,NRLIST,NTOPOL, /CHKUSR/IVERS , TUCALL , TUSED,
+ /DEVICE/NREAD, NWRITE ,NRDISK,NWDISK, /IDUM/ILEN, JLEN,
+ /LOGIC/LDEN,LVIS,LTURB, LTEMP, LBUOY , LSCAL ,LCOMP, LRECT,LCYN,
+ LAXIS,LPOROS,LTRANS, /MLTGRD/MLEVEL , NLEVEL , ILEVEL,
+ /SGLDBL/IFLGPR, ICHKPR, /SPARM/SMALL , SORMAX , NITER, INDPRI,
+ MAXIT,NODREF ,NODMON, /TRANSI/NSTEP ,KSTEP, MF , INCORE,
+ /TRANSR/TIME,DT,DTINVF, TPARM
C

Ct++4+++i+++4++++++ USER AREA 2 bbb bbb bbb bbb bbb b bbb
C--~- AREA FOR USERS TO DECLARE THEIR OWN COMMON BLOCKS
c THESE SHOULD START WITH THE CHARACTERS ’'UC’ TD ENSURE

C NO CONFLICT WITH NON-USER COMMON BLOCKS
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CH+t+++++4+++++4++ END OF USER AREA 2 ++++++++tdbbbdddbtdrdt bttt +

c
DIMENSION GAMMA(NCELL,NPHASE,*) ,DIFLAM(NVAR,NPHASE),
+ PRT(NVAR,NPHASE)
DIMENSION U(NNODE,NPHASE),V(NNODE,NPHASE) ,W(NNODE,NPHASE),
+ P(NNODE, NPHASE) , VFRAC (NNODE , NPHASE) , DEN (NNODE, NPHASE) ,
+ VIS (NNODE,NPHASE) , TE(NNODE,NPHASE) ,ED(NNODE, NPHASE) ,
+ RS (NNODE,NPHASE,6) , T(NNODE,NPHASE) , H{NNODE, NPHASE} ,
+ RF (NNODE, NPHASE, 4) , SCAL (NNODE, NPHASE, NSCAL)
DIMENSION XP(NNODE),YP(NNODE),ZP(NNCODE),VOL(NCELL),AREA(NFACE,3),
+ VPOR(NCELL) , ARPOR (NFACE, 3) ,WFACT (NFACE) , IPT(%),
+ IBLK(S,NBLOCK) , IPVERT (NCELL,8) , IPNODN (NCELL, 6) ,
+ IPFACN(NCELL,6) , IPNODF (NFACE,4) , IPNODB (NBDRY ,4) ,
+ IPFACB(NBDRY) , IWORK (*) ,WORK (%) , CWORK ()
C

CHttttrttttttttttt USER AREA 3 +bbibtddddbbttdtdididbddt bttt bttt bbbttt

C---— AREA FOR USERS TO DIMENSION THEIR ARRAYS
C---- AREA FOR USERS EXPLICITLY DECLARED VARIABLES



G~~-— AREA FOR USERS TO DEFINE DATA STATEMENTS

Ctttttttttt++++++ END OF USER AREA 3 4bbbddrttdbbdrdbtbdttdtdttttttrttt

C-~~— STATEMENT FUNCTIDN FOR ADDRESSING

IP(I,J,K) = IPT((K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)

C-———VERSION NUMBER OF USER ROUTINE AND PRECISION FLAG

IVERS = 3

ICHKPR = 2

Chttttttttt+i+++++ USER AREA A4 ++++i+ttbtttttdtttttt bbbttt

C~-—- TO USE THIS USER ROUTINE FIR3T SET IUSED=1
IUSED = 1

CH+++tttt 4444+ END OF USER AREA 4 +H++ttib+tbttbttttttrit bttt ++

IF (IUSED.EQ.0) RETURN

C---- FRONTEND CHECKING OF USER ROUTINE

IF (IUCALL.EQ.0) RETURN
IF (CTROP.EQ.’*ISD  ’) THEN

CH++++ttH++t++++++ USER AREA 5 +++++++++++H4++bh bbbttt bbb bbb bbb bbb+

C Inicio da Seglo de Inicializacdo das varidveis
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FVMax
DPart

0.5d0
200.0E-86

it

C IFase diz qual a fase (1 - gas; 2 — solido)

IFase = 2

Pi = 3.14159265353D0

CRest = 1.0D0

C CALL GETVAR(’USRDIF’,’SCAL *,ISC)

c CALL GETSCA(’TGRAN’,IS, cwork)
c ITG = IS+ISC-1

CALL GETSCA(’TGRAN’,INTGra,CWORK)

CALL GETVAR(’USRDIF’,’SCAL ’,ITE)

ITG = INTGra+ITE-1

IF (INTGra.E§.IEQN) THEN
c CALL GETVAR(’USRDIF’,’TGRAN °*,ITGG)

IF(IEQN.EQ.ITG) THEN

C Pega o Numero do Primeiro Escalar TGRAN

C CALL GETSCA(’TGRAN’,ICS1,CWORK)

Usa IPALL para buscar o enderago 1D de Todos os Centros das Volumes

c
C
c CALL IPALL(’*’,’*’,’BLOCK’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWURK,IWDRK}
c
c

Lago para ¢ R ALL INTERIOR CELLS

PG 110 NoI=1,NCELL
c NoI=IPT(I)
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TGranAux = SCAL(NoI,IFase,INTGra)

C COEFICIENTE DE DIFUSA0 TURBULENTO DILUIDO - TESE DE JAILSON PAGINA 45
GamaTDil = 75.0D0/384.0D0*DEN(NoI,2)*DPart*DSURT (Pi*TGranAux)

C FUNCAD DISTRIBUIgﬁD RADIAL g0 - TESE DE JAILSON PAGINA 44
go = 3.0D0/5.0D0*(1.0D0-(VFRAC (Nol,IFase) /FVMax)**(1.0D0C
+/3.0D0) Y+ {~1.0D0)

C COEFICIENTE DE DIFUSAU GAMMA - TESE DE JAILSON PAGINA 44

GAMMAAux = 2.0D0*GamaTDil/((1.0D0+CRest)*g0)*
+(1.0D0+6.0D0/5.0D0* (1. ODO+CRest) *g0xVFRAC(NoI, IFase) ) **2,0D0+
+2.0D0*VFRAC(NoI, IFase) *+2.0D0O*DEN(NoI,2) *DPart*g0* (1 .0D0O+CRest) *
*DSQRT (TGrandux/Pi)

GAMMA (NoI,IFase,1)=2, 0DO*GAMMAAux/
+(3.0D0*VFRAC(NoI,2))

GAMMA(NoI,IFase,2)=GAMMA(NoI,IFase,l)
GAMMA(NoI,IFase,3)}=GAMMA(NoI,IFase,1)
GAMMA (NoI,IFase,4)=GAMMA(NoI,IFase,1)
GAMMA (NoI,IFase,5)=GAMMA(NoI,IFase,1)
GAMMA(Nol,IFase,6)=GAMMA(NoI,IFaze,1)

110 Continue
END IF
END IF
RETURN

END

€ kol ok o e o s i e ok ook ok ok e sl oo sl s afeste ke oo o o R o ook o ok ok o e oK oF o ok SR SR SR ko o s o ok K ok o o o ok ke o o oo ok ok ok o o o
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C.3 USRBCS - Subrotina para as Condicoes de Con-
torno

SUBROUTINE USRBCS{VARBCS,VARAMB,A,B,C,ACND,BCND,CCND, IWGVEL,

+ NDVWAL ,FLOUT ,RLABEL,NSTART , NEND,NCST,NCEN,U,V,W,
+ ®B,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS,T,H,RF,SCAL,XP,YP,ZP,
+ VOL,AREA,VPOR, ARPOR, WFACT, IPT, IBLK, IPVERT,
+ IPNODN, IPFACN, IPNODF, IPNODB, IPFACB, WORK , IWORK,
+ CWORK)
C
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c
C USER ROUTINE TO SET REALS AT BOUNDARIES.
C
C  >>»>> IMPORTANT <<
cC > <<<
C  >>> UBSERS MAY ONLY ADD OR ALTER PARTS 0OF THE SUBROUTINE WITHIN <<<
C >>> THE DESIGNATED USER AREAS <<<
C

e s o ok o s o o e e ok Sk Ko S s R e sk sk s s o e ke s o ok ok sk sk s o ook ok o ok ok oo o ok o o kb ok e
c

C THIS SUBROUTINE IS CALLED BY THE FOLLOWING SUBROUTINE

c CUSR SRLIST

C

C  SUBROUTINE ARGUMENTS

c

c VARBCS - REAL BOUNDARY CONDITIONS

c VARAME - AMBIENT VALUE OF VARIABLES

C A - COEFFICIENT IN WALL BOUNDARY CONDITION

C B - COEFFICIENT IN WALL BOUNDARY CONDITION

C c ~ COEFFICIENT IN WALL BOUNDARY CUNDITION

c ACND - COEFFICIENT IN CONDUCTING WALL BOUNDARY CONDITION
C BCND  ~ COEFFICIENT IN CONDUCTING WALL BOUNDARY CONDITION
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CCND

i

CUEFFICIENT IN CONDUCTING WALL BOUNDARY CONDITION
IWGVEL - USAGE OF INPUT VELOCITIES (0 = AS IS,i = ADD GRID MOTION)
NDVWAL - FIRST DIMENSION OF ARRAY IWGVEL
FLOUT - MASS FLOW/FRACTIONAL MASS FLOW
NLABEL - NUMBER 0OF DISTINCT QUTLETS
NSTART - ARRAY POINTER
NEND -~ ARRAY PUINTER
NCST - ARRAY POINTER
NCEN - ARRAY POINTER
- U COMPONENT OF VELOCITY
- V COMPONENT OF VELOCITY
- W COMPONENT OF VELOCITY

P ~ PRESSURE

VFRAC - VOLUME FRACTION

DEN -~ DENSITY OF FLUID

VIS - VISCOSITY OF FLUID

TE - TURBULENT KINETIC ENERGY

ED - EPSILON

RS - REYNOLD STRESSES

T ~ TEMPEBRATURE

H - ENTHALPY

RF - REYNOLD FLUXES

SCAL -~ SCALARS (THE FIRST °NCONC’ OF THESE ARE MASS FRACTIONS)
XP - X COURDINATES OF CELL CENTRES
YP ~ ¥ COORDINATES OF CELL CENTRES
ZP - Z COURDINATES OF CELL CENTRES
VQOL - VOLUME OF CELLS

AREA - AREA OF CELLS
VPOR - POROUS VOLUME
ARPOR - POROUS AREA

WFACT -~ WEIGHT FACTORS

IPT - 1D POINTER ARBAY
IBLX -~ BLDCK SIZE INFORMATION
IPVERT - POINTER FROM CELL CENTERS TO 8 NEIGHBOURING VERTICES

I
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IPNODN - POINTER FROM CELL CENTERS TO 6 NEIGHBOURING CELLS
IPFACN -~ POINTER FROM CELL CENTERS TO 6 NEIGHBOURING FACES
IPNODF - POINTER FROM CELL FACES TO 2 NEIGHBOURING CELL CENTERS
IPNODE - POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TD CELL CENTERS

IPFACE -~ PDINTER TO NODES FROM BOUNDARY FACES

WORK - REAL WORKSPACE ARRAY

IWORK - INTEGER WORKSPACE ARRAY

CWORK - CHARACTER WORKSPACE ARRAY

SUBROUTINE ARGUMENTS PRECEDED WITH A ’%* ARE ARGUMENTS THAT MUST
BE SET BY THE USER IN THIS ROUTINE.

NOTE THAT OTHER DATA MAY BE OBTAINED FROM CFX-4 USING THE
ROUTINE GETADD, FOR FURTHER DETAILS SEE THE VERSION 4
USER MANUAL.

QOO Q0 G 0O a0 a0 QG a0
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DOUBLE PRECISION VARBCS,VARAMB,A,B,C,ACND,BCND,CCND,FLOUT,U,V,W.P
DOUBLE PRECISION VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS,T,H,RF,S5CAL,XP,YP,ZP,VOL
DOUBLE PRECISION AREA,VPOR,ARPOR,WFACT,WORK,SMALL,SORMAX,TIME,DT
DOUBLE PRECISION DTINVF,TPARM
LOGICAL LDEN,LVIS,LTURB,LTEMP,LBUOY,LSCAL,LCOMP,LRECT,LCYN,LAXIS,

+ LPORDS, LTRANS

CHARACTER* (*) CWORK
c
CHtitttrtrrtttt++44+ USER AREA 1 ++ttbitdbbbttrt bbbt bbb b bbbbb bbb bbb bbbt
(¢-—-~ AREA FOR USERS EXPLICITLY DECLARED VARIABLES

INTEGER IWALL

c
C+t+ettr++++++++++ END OF USER AREA 1 ++++H+++++Htbt+bbb bbbt bbb b4
c

COMMON . /ALL/NBLOCK ,NCELL ,NBDRY ,NNODE , NFACE , NVERT , NDIM,

+ /ALLWRK/NRWS,NIWS,NCWS, IWRFRE, IWIFRE, IWCFRE, /ADDIMS/NPHASE,
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+ NSCAL,NVAR, NPROP ,NDVAR,, NDPROP , NDXNN , NDGEOM, NDCOEF , NILIST,
+ NRLIST,NTOPOL, /BCSOUT/IFLOUT, /CHKUSR/ IVERS, TUCALL, TUSED,
+ /DEVICE/NREAD, NWRITE,NRDISK, NWDISK, /IDUM/ILEN, JLEN,

+ /IMFBMP/IMFBMP , JNFBMP, /LOGIC/LDEN,LVIS,LTURB, LTEMP, LBUDY,
+ LSCAL,LCOMP, LRECT, LCYN, LAXIS, LPORDS, LTRANS, /MLTGRD/MLEVEL
+ ' NLEVEL, ILEVEL, /SGLDBL/IFLGPR, ICHKPR, /SPARM/SMALL , SORMAX,,

+ NITER, INDPRI,MAXIT, NODREF ,NODMON, /TRANSI/NSTEP,KSTEP, MF,
+ INCORE, /TRANSR/TIME, DT, DTINVF, TPARM, /UBCSFL/IUBCSF

C

C++++++++Hi3++++++ USER AREA 2 +hbddbtttdttttdtbbtdbtbdtt bbbt bbbttt bt

C~——- AREA FOR USERS TO DECLARE THEIR OWN COMMON BLOCKS

c THESE SHOULD START WITH THE CHARACTERS °‘UC’ TO ENSURE

c NO CONFLICT WITH NON-USER COMMON BLOCKS

c

C++t+tttt+++++++++ END OF USER AREA 2 ++4+dtdtttttttttttt+ttdtibbtbt bbbt

c

DIMENSION VARBCS(NVAR,NPHASE,NCELL+1:NNODE),VARAMB(NVAR,NPHASE) ,
A(4+NSCAL ,NPHASE ,NSTART: +) ,B(4+NSCAL ,NPHASE ,NSTART : %} ,
C(4+NSCAL ,NPHASE,NSTART : %) ,FLOUT (%) , ACND(NCST: %) ,

+

+

+ BCND(NCST:*} ,CCND(NCST: #) , INGVEL (NDVWAL , NPHASE)
C
DIMENSION U(NNODE,NPHASE),V(NNODE,NPHASE) ,W(NNODE,NPHASE),
+ P({NNODE, NPHASE) , VFRAC (NNODE , NPHASE) ,DEN (NNODE , NPHASE) ,
+ VIS(NNODE, NPHASE) , TE(NNODE, NPHASE) ,ED (NNODE ,NPHASE} ,
+ RS (NNODE, NPHASE, 6) , T(NNODE ,NPHASE) , H(NNODE , NPHASE) ,
+ RF (NNODE, NPHASE ,4) , SCAL (NNODE , NPHASE , NSCAL)
+, TP (NNODE, NNODE , NNODE)
DIMENSION XP(NNODE),YP(NNODE),ZP(NNODE),VOL(NCELL),AREA(NFACE,3),
+ VPOR(NCELL) , ARPOR(NFACE, 3) ,WFACT(NFACE) ,IPT (%},
+ IBLK(5,NBLOCK) , IPVERT (NCELL,8) , IPNODN(NCELL,6),
+ IPFACN(NCELL,6) , IPNODF (NFACE, 4) , IPNODB (NBDRY,4) ,
+ IPFACB (NBDRY) , IWORK (*) ,WORK (*) , CWORK (*)
c

CH+++ti+tttriei++ USER AREA 3 ++++++tt++ttbbbbb bbbt bbbt bbb bbb bbb



138

C-———— AREA FOR USERS TO DIMENSION THEIR ARRAYS
c

C--~- AREA FOR USERS TO DEFINE DATA STATEMENTS
c
CH+++++tt+b++b+H++ END OF USER ABEA 3 ++++++++ttttttdtttdtdttd bbb+
c
C~~-~— STATEMENT FUNCTION FOR ADDRESSING
IP(I,J,K) = IPT((K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)#ILEN+I)

¢
C--—-VERSION NUMBER OF USER ROUTINE AND PRECISION FLAG
C
IVERS = 5
ICHKPR = 2
c

CA+dt+trtt++++++++ USER AREA 4 +++++++4++4+4+H0H bbb e e

C-——= TO USE THIS USER ROUTINE FIRST SET IUSED=1

c AND SET IUBCSF FLAG:
c BOUNDARY CONDITIONS NOT CHANGING IUBCSF=0
C BUUNDARY CONDITIONS CHANGING WITH ITERATION IUBCSF=1
¢ BOUNDARY CONDITIONS CHANGING WITH TIME IUBCSF=2
C BOUNDARY CONDITIONS CHANGING WITH TIME AND ITERATION  IUBCSF=3
C

IUSED = 1

IUBCSF = 1
C

CHt+HHH4tdtbdtb++++ END OF USER AREA 4 +++++++++tb+dt bttt bbb bbbt 4+
C
IF (IUSED.EQ.0) RETURN
C
C-—-~ FRONTEND CHECKING OF USER ROUTINE
IF (IUCALL.ER.Q) RETURN

C SET TPHS = 1 FOR SINGLE PHASE FLOW.
IPHASE = 2
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C-~ BET POINTERS

C
I0 = 1
Iv = 2
IW =3
IT = 4
I =5
C PEGANDO O NUMERO DE U
c CALL GETVAR(’USRBCS’,°’U ', ITEY)
C PEGANDO 0 NUMERC DE VFRAC

(4}

CALL GETVAR(’USRBCS’,’'VFRAC ’,IVFRAC)

(3]

CALL IPREC(’WALL1’,’PATCH’,’CENTRES’,IPT,ILEN,JLEN,KLEN,
C + CWORK, IWORK)

¢ DO 102 K=1,KLEN

D3 101 J=1,JLEN

c DO 100 I=1,ILEN

IP(1,J.K) = IPT((K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)

[¢]

O

CALL GETSCA{’TGRAN *,ITG, CWORK)

FyMax = 0.5D0

FHIW = 0.5D0

CRestW = 1.0D0

Pi = 3.14159265358D0
¢

¢ TESTE DE JAILSON

3]

teste de jailson

¢ CALL IPALL(’WALLl’,’WALL’,’PATCH’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWGRK,IWURK)
Cc

C CALL IPREC(’WALL1’,’PATCH’,’CENTRES’,IPT,ILEN,JLEN,KLEN,

C + CWORK, IWORK)

CALL IPREC('BLOCK-NUMBER-1’,’BLOCK’,’CENTRES’,IPT,ILEN,JLEN,KLEN,



+ CWORK, IWORK)
AESMAX=0.99*FVmax
DO 15 K = 1, KLEN

D0 14 J = 1, JLEN
DO 13 I =1, ILEN

¢ restrigio para temperatura granular ser positiva

IWALL
IANTE

IP(I,JLEN,X)
IP(I,JLEN-1,K)

it

¢ fim da restricao
o do 13 J=1,NPT
¢ IWALL=IPT(J)

¢ IWALL
¢ IANTE
c
¢c VFRAC(IWALL,2)=(VFRAC(IANTE,2)*SCAL(IANTE,2,ITG)+
cc +100.0d+0*VFRAC(IWALL,2))
ce // (SCAL(IWALL,2,ITG)+100.0d+0)
VFRAC(IWALL,2)=(VFRAC(IANTE,2)*SCAL(IANTE,2, ITG)*AESMAX+
+1.0d4+0*VFRAC(IWALL,2))
// (SCAL(IWALL,2,ITG)* (AESMAX-VFRAC(IANTE,2))+
+3CAL(IANTE, 2, ITG) *VFRAC(IANTE, 2)+1.0d+0)
CCCCCOCCECLOCCOCCCLECCCCCeeCCCCeoetoceceeseccee VFRAC{IWALL,2)=0. 1d+0
c¢¢ VFRAC(IWALL,2)=VFRAC(IANTE,2)
IF (VFRAC(IWALL,2) .LT. 1.0d-20) then
VFRAC(IWALL,2)=1.0d4-20
endif
IF (VFRAC(IWALL,2) .GE. FVmax) then
VFRAC (IWALL,2)=0.99D+0*FVmax
endif
VFRAC{IWALL,1)=1.0d+0-VFRAC(IWALL,2)

13 continue

#

IP(1,JLEN,K)
IP(I,JLEN-1,K)

14 continue

140
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15 continue
¢ fim teste de jailson
¢ armazenande c.c. para a particula
CALL GETVAR(’USRBCS’,’VFRAC ’,IFRAC)
CALL IPALL(’WALL1’,’WALL’, PATCH’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK, IWORK)
[o4
do 16 J=1,NPT
IWALL=IPT(J)
c
C RESTRICAC PARA TGRAN SER POSITIVA
SCAL(IWALL,2,ITG)=DMAX1(SCAL(IWALL,2,ITG),1.0d-10)
¢ FIM RESTRIGAQ

VARBCS(IFRAC, 2, IWALL)=VFRAC(IWALL,2)
VARBCS(IFRAC, 1,IWALL)=1.0d+0-VFRAC(IWALL,2)
16 coutinue

c

C FIM DO TESTE DE JAILSON

c

CALL IPALL(’WALL1’,’WALL’,’PATCH’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK, IWORK)

c

DO 100 I = 1,NPT

INODE = IPT(I)

CCC VFRAC(inode,2)=0.1d+0

CCC VFRAC{inode,1)=0,9d+0

¢ restricdo para temperatura granular ser positiva
SCAL(INODE,2,ITG)=DMAX1(SCAL(INODE,2,ITG),1.0d4-10)

¢ fim da restricao

Auxi = DSQRT(3.0d0)*PI+VFRAC(INDDE,2)**2. OxDEN(INODE,2) *
*SCAL (INODE, 2, ITG) %+ (1.0D0/2.0D0) * (1.0d0-CRestW**2.0D0)/
+(4.0DO*FVMax* (1. 0D0- (VFRAC(INODE,2) /FVMax) *+(1.0d0/3.0d0}))

gamaW=Aux1¥SCAL(INODE, 2,ITG)
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Aux2 = FHIW+DSQRT(3.0d0)+PI*xVFRAC(INODE, 2)*DEN(INODE, 2)*
*SCAL(INODE, 2, ITG) **(1.0D0/2.0D0) /
+(6.0DO*FVMax+* (1.0D0- (VFRAC (INCODE, 2) /FVMax)** (1.0D0/3.0D0) )} }
. .
TanRZ=Aux2+U (INODE, 2)

¢ SETANDO VELOCIDADE AXTAL DO SOLIDU NA- PAREDE

A(IU,IPHASE,INDDE} = Aux2+1000000.04+0
B(IU,IPHASE,INODE) = 1.0d+0

C(IU,IPHASE,INGDE) = 0.0+1000000.04+0+U(INODE,2)

C ACIU,IPHASE,INODE) = 0.0d+0 + 1.0

c B{IU,IPHASE,INODE) = 1.0

C C(IU,IPHASE,INODE) = -Aux2+xU(INODE,2)+1.0*UY(INODE,2)
¢ AUX3 = 1.0D0/AUX2

[}

¢ A{IU,IPHASE,INGDE) = 1.0+1000000
c B(IU,IPHASE,INODE) = AUX3
¢ C(IU,IPHASE,INODE) = O.0+1000000%U(INODE,2)

¢ SETANDO TGRAN NA& PAREDE

A(1S,IPHASE, INODE) = aux1+10000.0d+0
B(IS,IPHASE,INODE) = 1.0d+0

C(IS,IPHASE,INODE) = TauRZ+U(INUDE,2)
*+10000 . 0d+0*SCAL ¢ INODE, 2, ITG)

¢ A(IS,IPHASE,INODE) = 0+1.0

¢ B(IS,IPHASE,INUDE) = 1.0

¢ C(IS,IPHASE,INODE) = +TauRZ+U(INODE,2)

o *+AUX1%SCAL (INODE, 2, ITG) +1 . 0d+0+SCAL(INODE, 2, I1TG)

100  CONTINUE

c101  CONTINUE

c102  CONTINUE

RETURN
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C.4 USRSRC - Subrotina para o Calculo da Termo de
Geragao

SUBROUTINE USRSRC(IEQN,ICALL,CNAME,CALIAS,AM,SP,SU,CONV,U,V,W,P,

+ VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS,T,H,BF,5CAL,XF,YP,2ZP,VOL,
+ AREA ,VPOR, ARPOR ,WFACT, IPT, IBLK, IPVERT, IPNODN,
* IPFACN, IPNODF, IPNODB, IPFACB, WORK, IWORK , CWORK)

SUBROUTINE. ARGUMENTS

c

c

c IEQH EQUATION NUMBER
c ICALL - SUBROUTINE CALL
C

C

e

CNAME - EQUATION NAME

CALIAS - ALIAS OF EQUATION NAME
AM ~ DFF DIAGONAL MATRIX COEFFICIENTS
M 3u -~ SU IN LINEARISATION OF SOURCE TERM
c 8P - SP IN LINEARISATION OF SQURCE TERM
c CONV - CORVECTION COEFFICIERTS
¢ U - U COMPONENT OF VELOCITY
c v - V COMPONENT OF VELOCITY
c W —- W COMPONENT OF VELOCITY
c P ~ PRESSURE
C VFRAC. - VOLUME FRACTIDN
c DER ~ DENSITY OF FLUID
C VIS — VISCOBITY OF FLUID
c TE - TURBULENT KINETIC ENERGY
¢ ED ~ EPSILON
g RS ~ REYNOLD STRESSES
C T ~ TEMPERATURE
c H - ENTHALPY
C RF - REYNOLD FLUXES
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SCAL - SCALARS (THE FIRST 'NCONC’ OF THESE ARE MASS FRACTIONS)

*P - X COURDINATES OF CELL CENTRES
YP - Y COORDINATES OF CELL CENTRES
ZP ~ Z CUOORDINATES OF CELL CENTRES
VOL - VOLUME OF CELL3

AHREX - AREA (F CELLS
VPOR - POROUS VOLUME
ABPOR - POROUES AREA

WFACT - WEIGHT FACTORS

IPT —~ 1D POINTER ARRAY

IBLK' - BLOCK SIZE INFURMATION

IPVERT - POINTER FROM CELL CENTERS T8 8 NEIGHBOURING VERTICE3
IPNODN - POINTER FROM CELL CENTERS TU 6 NEIGHBOURING CELLS

IPFACN - POINTER FROM CELL CENTERS TU € NEIGHBOURIRG FACES
IPNODF - POINTER FROM CELL FACES TG 2 NEIGHBOURING CELL CENTERS
IPNODB - POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO CELL CENTERS

IPFACE - POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO BOUNDARY FACESS

WORK - REAL WORKSPACE ARRAY
TWORK INTEGER WORKSPACE ARRAY
CWORK - CHARACTER WORKSPACE AREAY

I

SUBROUTINE ARGUMENTS PRECEDED WITH A "7 ARE ARGUMENTS THAT MUST
BE SET BY THE USER IN THIS ROUTINE.

NOTE THAT WHEN USING MASS SOURCES, THE FLOWS THROUGH MASS FLOW
BOUNDARIES ARE UNCHANGED. THE USER SHOULD THEREFORE INCLUDE AT
LEAST ONE PRESSURE BOUNDARY FOR SUCH A CALCULATION.

NOTE THAT OTHER DATA MAY BE OBTAINED FROM CFX-4 USING THE
ROUTINE GETADD, FOR- FURTHER DETAILS SEE THE VERSION 4
USER MANUAL.

GQQGQOOOQQQOOOOQQQOQGOQOC“)QO@QOQQﬂﬂ

(st ok sk otk ook o ok o ok ok ok ok e sl s sk i s sk ek oo ok sk ok ok o ot s ks ek ok sk sk ok sk ki o o ok ok ok



145

c
DOUBLE PRECISION AM,SP,SU,CONV,U,V,W,P,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,RS
DOUBLE PRECISION T,H,RF,SCAL,XP,YP,ZP,VOL,AREA, VPOR, ARPOR, WFACT
DOUBLE PRECISION WORK,SMALL,SORMAX,TIME,DT,DTINVF,TPARM
LOGICAL LDEN,LVIS,LTURB,LTEMP,LBUDY,LSCAL,LCOMP,LRECT ,LCYN,LAXIS,
+ LPGROS ,LTRANS
C

CHARACTER*(*) CWORK
CHARACTER CNAME*6,CALTAS*24

DOUBLE PRECISION g0,FvMax,VSDil,DPart,Pi,CRest,TGranAux,Aux
+Cor ,ksi,Ps,GAMAL,GAMAZ , TAUDIVV , DIVV ,DVIDX , DVIDY ,DVXDZ ,DVYDX ,DVYDY,
+DVYDZ ,DVZDX,DVZDY ,DVZDZ, TXX ,TYY,TZZ ,FXY,TYZ,TZX,TYX,TZY¥,TXZ

INTEGER Nol,IFase,INTGra, IWALL ,IANTE, ITG, ITGEQ

COMMON /ALL/NBLOCK,NCELL,NBDRY, NNODE, NFACE, NVERT ,NDINM,

+ /ALLWRK/NRWS ,RIWS,NCWS, IWRFRE , IWIFRE, IWCFRE, /ADDIMS/NPHASE,
+ NSCAL ,NVAR ,NPROP ,NDVAR , NDPROP , KDXNN , NDGEGM , NDCOEF, NILIST,

+ NRLIST,NTOPOL, /CHKUSR/IVERS, IUCALL, IUSED, /DEVICE/NREAD,

+ NWRITE,NRDISK,NWDISK, /IDUM/ILEN, JLEN, /LOGIC/LDEN,LVIS,

+ LTURB,LTEMP,LBUOY , LSCAL , LCOMP, LRECT ,LCYN, LAXIS, LPOROS,

+ LTRANS, /MLTGRD/MLEVEL ,NLEVEL , TLEVEL, /SGLDBL/IFLGPR, ICHKPR,
+ /SPARM/SHMALL , SORMAX, NITER, INDPRI,MAXIT, NODREF, NODMORN,

+ /TRANSI/NSTEP,KSTEP,MF, INCORE, /TRANSR/TIME, DT ,DTINVF, TPARM

DIMENSION AM(NCELL,6,NPHASE),SP(NCELL,NPHASE) ,SU{NCELL, NPHASE) ,

+ CONV (NFACE , NPHASE)
c
DIMENSION U(NNODE,NPHASE),V(NNODE,NPHASE) ,W(NNODE, NPHASE) ,
+ P(NNODE, NPHASE) , VFRAC (NNODE, NPHASE) , DEN{NNODE , NPHASE),
* VIS (NNODE,NPHASE) ,TE(NNODE, NPHASE) , ED{NNUDE , NPHASE) ,
+ RS(NNODE,NPHASE, 6) , T(NNODE ,NPHASE) , H(NRUDE, NPHASE) ,

+RF (NNODE , NPHASE, 4) , SCAL (NNODE , NPHASE , NSCAL)
¢, IP (NNODE, NNODE, NNODE)



C
DIMENSION XP(ENDDE),YP(NNUDE),ZP(NNDDE),VDL(NCELL},AREA{NFACE,S),
+ VPOR(NCELL) ,ARPOR (NFACE, 3) ,WFACT (NFACE) , IPT (¥},
+ IBLK(5,NBLOCK) , IPVERT (NCELL,8) , IPNODN(NCELL,6),
+ IPFACN(NCELL,6) , IPNODF (NFACE,4) , IPNODB(NBDRY ,4),
+ IPFACB(NBDRY) , IWORK (%) ,WORK (%} ,CWORK (%)

C~-~~ BTATEMENT FUNCTION FOR ADDRESSING
c
IPC(I,J,K) = IPT((K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)
C
C---~VERSION NUMBER OF USER ROUTINE AND PRECISION FLAG
c
IVERS = 4
ICHKPR = 2
C
CH+ta4+t++++++44+++ USER AREA 4 ++4++++H++++H4HH b0t e e b 4
C-——— TO USE THIS USER ROUTINE FIRST SET IUSED=1
c
IUSED = 1
c
CHtt++++ttt++++444+ END OF USER AREA 4 ++++++t+trtrtrtd bbb 444+
c
IF (IUSED.EG.0) RETURN

C--—— FRONTEND CHECKING OF USER ROUTINE
IF (TUCALL.EQ.0) RETURN

FVMax = 0.8d0

DPart = 200.0E-6

C IFase diz qual a fase (1 - gas; 2 - solido)
IFage = 2

Pi = 3.14159265369D0

CRest = 1.0D0

C Fim da segdo de inicializagdo

146
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CALL GETSCA(’TGRAN ’,ITG, CWORK)
¢ teste de jailson
c CALL TPALL(’WALL1’,’WALL’,’PATCH’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK,IWORK)
c
cc DO 13 J = 1,NPT
¢c INODE = IPT(D)
cc VFRAC(inode,2)=0.1d+0
cc VFRAC(inode,1)=0.9d+0
ce 13 continue
cc
cc
ce
C teste de jailson
¢ CALL IPALL(’WALL1’,’WALL’,’PATCH’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK, IWORK)
c
CALL IPREC(’BLOCK-NUMBER-1’,’BLOCK’,’CENTRES’,IPT,ILEN, JLEN,KLEN,

+ CWORK, IWORK)

AESMAX=0.99%FVmax

DO 15 ¥ = 1, KLEN

DO 14 J = 1, JLEN
DO 13 I =1, ILEN

c
c do 131 J=1,NPT
¢ IWALL=IPT(J)
IWALL = IP(I,JLEN,K)
IANTE = IP(I,JLEN-1,K)
¢ restrigio para temperatura granular ser positiva
C SCAL (IANTE,2,ITG)=DMAX1 (SCAL(IANTE,2,ITG),1.04-10)
¢ fim da restricao
cc VFRAC(IWALL,2)=(VFRAC(IANTE,2)*SCAL(IANTE,2,ITG)+
cc +100.0d+0«VFRAC{IWALL,2))
cc // (SCAL(IWALL,2,ITG)+100.0d4+0)
c
VFRAC(IWALL,2)=(VFRAC(IANTE,2)*SCAL(IANTE, 2, ITG) *AESMAX+

+1,0d+0+VFRAC(IWALL,2))
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// (SCAL(IWALL,2,ITG)*(AESMAX-VFRAC(IANTE,2) )+
+SCAL (IANTE, 2, ITG) *VFRAC(IANTE, 2)+1.0d4+0)
CCCCCCCOCCOCCCaCCLeCCiCCCoCCOrCeeieeoods VFRAC(IWALL,2)=0.1d+0
¢ VFRAC(IWALL,2)=VFRAC(IANTE,2)
IF (VFRAC(IWALL,2) .LT. 1.0d-20) then
VFRAC (IWALL,2)=1.0d4-20
endif
IF (VFRAC(IWALL,2) .GE. FVmax) then
VFRAC(IWALL,2)=0.99D+0*FVmax
endif
VFRAC(IWALL,1)=1.0d+0~VFRAC(IWALL,2)
13 continue
14 continue

15 continue

¢ AESMAX=.99D+0*ESMAX
ES(I,M)=(ES(I,M-1)*TG(I,M~1)*AESMAX+(10.D+0+APO(T , M) )*ES(I, M)}/
/(TG(I , M)*(AESMAX-ES (I ,M-1)}+TG(I,M~1)*ES(I ,M~-1)+APO(I ,M)+10.D+0)

¢]

[¢]

AESMAX=.99D+0+ESMAX
VFRAC(INODE,2)=(VFRAC(I ,M-1)*TG(T,M-1) *AESMAX+(10 . D+0+APO(T,M) ) *ES(I M) )/
/ (TG(I,M)* (AESMAX-ES (I ,M~1))+TG(I,M-1)*ES(I,M~1)+APO(I ,M)+10.D+0)

O

(4]

O

¢ fim teste de jailson

¢ fim teste de jailson
IPHASE = 2

CALL GETVAR(’USRSRC’,’SCAL °,ISCPS)
CALL GETSCA(’USRDCC PS’,IPS, cwork)
ITPS = IPS+ISCPS-1
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CALL IPALL(’*’,’x’ ’BLOCK’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK, IWORK)

DO 222 I = 1,NCELL
c INODE=IPT(I)
INODE=1
c
¢ restri¢dc para temperatura granular ser positiva
SCAL (INODE,2,1TG)=DMAX1 (SCAL(INODE,2,ITG),1.0d-10)
¢ fim da restricao
C FUNCAD DISTRIBUIGAO RADIAL g0 - TESE DE JAILSON PAGINA 44
g0 = 3.0D0/5.0D0*(1,0D0- (VFRAC(INODE, IFase) /FVMax)**{1.0D0
+/3.0D0) ) **(-1.0D0)
C PRESSAO DE SOLIDO
PS = DEN(INODE,2)*VFRAC(INODE,2)*(1.0D0+2,0D0*(1.0D0+
+CRest ) *VFRAC(INODE, 2) *g0) *SCAL (INODE, 2, ITG)
C ARMAZENANDO PS NO ESCALAR USRDCC PS
SCAL(INODE,2,IPS) = PS
c
222 CONTINUE
C
C SOMA AQ TERMO FONTE
C
IF(ICALL.EQ.2)THEN

CALL GETVAR(’USRSRC’,’U 1, 1I0U)
CALL GETVAR(’USRSRC’,’V L IVV)
CALL GETVAR(’USRSRC’,'VW L, TWW)

CALL SETWRK(’USRSRC',’WORK °,’GRADPS’,3*NCELL,JGRADPS)

CALL GRADS(’USRSRC’,’SCAL °,ITPS,IPHASE,SCAL(1,IPHASE,IP3},
+ WORK(JGRADPS) ,XP,YP,ZP,VOL,AREA, IBLK, IPVERT, IPNODN, IPFACN,
+ IPNUDF,IPNODB, IPFACB,WORK, IWORK, CWORK)

C

D0 223 I = 1,RCELL
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inode=1
SCAL(INODE,2,1TG)=DMAX1 (SCAL(INODE,2,ITG),1.0d-10)
c INODE = IPT(I)
DPSDX=(WORK ( JGRADPS+INODE-1))
DPSDY=(WORK ( JGRADPS+NCELL+INODE-1))
DPSDZ=(WORK { JGRADPS+2+NCELL+INODE-1) )

IF (IEQN.EQ.IUU)THEN
SU(INDDE,2) = SU(INODE,2) - DPSDX*VOL(INODE)
END IF

IF(IEQN.EQ. IVV)THEN
SU(INODE,2) = SU{INODE,2} - DPSDY*VOL(INGDE)
END IF

IF(IEQN.EQ. IWW) THEN
SU(INODE,2) = SU(INODE,2) - DPSDZ+VOL(INODE)
END IF
c
223 CONTINUE
C
CALL DELWRK(’USRSRC’,’WORK ’,’GRADPS’)
END IF

C1500 continune

C

C~--- SOBREESCREVE O TERMO FONTE
IF (ICALL.EQ.2) THEN

CALL GETVAR(’USRSRC’,’SCAL ’,ISCTG)
CALL GETSCA(’TGRAN ’,ITG, CWORK)

ITGEQ = ITG+ISCTG-1

C CALL GETVAR(’USRSRC’,”TGRAN ’,ITG)
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IF(IEQN.EQ.ITGEQ) THEN
c IF(IEQN.EQ.TUAR) KK=1
C IF(KK.E(.1) THEN

CALL SETWRK(’USRSRC’,’WORK ’,’UGRAD °,3*NCELL, JUGRAD)
CALL SETWRK(’USRSRC’,’WORK ’,’VGRAD *,3*NCELL, JVGRAD)
CALL SETWRK(’USRSRC’,’WORK ’,’WGRAD ?,3+NCELL, JWGRAD)

CALL IPALL(’%’,’%’ °BLOCK’,’CENTRES’,IPT,NPT,CWORK, IWORK)
c
IPHASE = 2
C CALL GRADS(USR
CALL GRADV(’USRSRC’,IPHASE,U(1,IPHASE),V(1,IPHASE),W(1,IPHASE)
+ ,WORK(JUGRAD) ,WORK(JVGRAD) ,WORK (JWGRAD) ,XP,YP,ZP,VOL, AREA,
+ IBLX,IPVERT, IPNODN,IPFACN,IPNODF,IPNODB, IPFACE,WORK, IWORK, CWORK)

it

¢ NPT =NNODE

c DO 103 K = 1, KLEN

C DO 102 J = 1, JLEN
c DO 101 I = 1, ILEN

DO 101 I = 1, NCELL
C USE STATEMENT FUNCTION IP TO GET ADDRESSES

< IP(1,J,K) = IPT({K~1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)
c INODE = IPT((K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)
c INODE = IPT(I)

inode=1

DVXDX=(WORK (JUGRAD+INODE-1))

DVXDY=(WORK ( JUGRAD+NCELL+INODE~1))
DVXDZ={(WORK ( JUGRAD+2*NCELL+INODE~1))
DVYDX=(WORK (JVGRAD+INODE-1))
DVYDY=(WORK ( JVGRAD+NCELL+INODE~1))
DVYDZ=(WORK ( JVGRAD+2#NCELL+INODE-1))



152

DVZDYX={(WORK (JWGRAD+INODE-1))
DVZDY={WORK ( JWGRAD+NCELL+INODE-1))
DVZDZ=(WORK ( JWGRAD+2*NCELL+INODE-1))

DivV = DVXDX+DVYDY+DVZIDZ

TXX = VIS(INODE,2)*(2.0D0+DVXDX-2.0D0/3.0D0*DivV)
TYY = VIS(INODE,2)*(2.0D0+DVYDY-2.0D0/3.0D0*DivV)
TZZ = VIS(INODE,2)#*(2.0D0*DVZDZ-2.0D0/3.0D0*DivV)
TXY = VIS(INODE,2)*(DVXDY+DVYDX)

TYZ = VIS(INODE,2)*(DVYDZ+DVZDY)

TZX = VIS(INODE, 2)*(DVZDX+DVXDZ)

TYX = TXY

TZY = TYZ

TXZ = TZX

¢ FUNCKO DISTRIBUIGAD RADIAL gO - TESE DE JAILSON PAGINA 44
g0 = 3.0D0/5.0D0* (1.0D0O~ (VFRAC(INODE, IPHASE) /FVMax)#*(1.0DO
+/3.0D0) ) **(-1.0D0)

PS = SCAL(INODE,Z2,IPS)

C ZERANDO TEMPERATURA GRANULAR PARA FASE GAS CONFORME PG 345 DO SOLVER MANUAL

SCAL(INODE,1,ITG)=0.0D+0

¢ restrigioc para temperatura granular ser positiva
SCAL(INODE,2,ITG)=DMAX1(SCAL(INODE,2,ITG),1.0d4-10)

¢ fim da restricao

c Ps = DEN(INODE,2)*VFRAC(INODE,2)*(1.0D0+2.0D0*(1.0D0+

c +CRest ) *VFRAC(INODE, 2) *g0) *SCAL (INODE, 2, ITG)

Ksi = 4.0d0/3.0d0+DEN (INODE,2)*g0* (VFRAC(INODE, 2) **2.0D0) *
+(1.0D0+CRest) *DPart*DSQRT (SCAL (INODE, 2, ITG) /Pi)

Aux = (~Ps+Ksi#DivV)*DivV

C

TaubivV = TXX*DVEDX+TYY*DVYDY+TZZ*DVZDZ+TXY* (DVXDY+DVYDX)+
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+TYZ* (DVYDZ+DVZDY) +TZX* (DVZDX+DVXDZ) +Aux

Gamal = 3.0d0*(1.0d0~-CRest#*2,0D0O)*VFRAC(INODE, 2} %*2. 0DO*
+DEN (INODE, 2) *g0+ (4. 0d0/DPart+D3QRT (SCAL (INODE, 2,ITG) /Pi)-DivV) *
+SCAL(INODE, 2, ITG)

C Gamal = 0.0
¢ Calculo do coeficiente de interface
IA =1
CDD = 0.44
IB =2
IAB = 1

C DO 111 J = 1,NPT
c INODE=IPT(J)
IN = INODE
C VISA= VIS(INDDE,1)
viga = 4.0000D-05
SLIP = DSGRT(CU(IN,1)-U(IN,2))**2. +(V(IN,1)-V(IN,2))**2.0D0
+ + (W(IN,1)-W(IN,2))=%2.0D0)

RES1 = (SLIP)+DEN(INODE,IA)*VFRAC(INODE,1)*DPart/VISA

CD = 24.0D0 /( RES1)*(1.0D0+.16D0* (RES1++.687D0))
CF =.75+%CD / DPart
c IF(VFRAC(IN,2).LT.0.20D0) THEN
c CAB(INODE,IAB) = CF*
c + VFRAC(INODE, 2)*DEN (INODE, I4)#SLIP+ (VFRAC(
< + INODE, IA)**(-1.6500))
c ELSE
c CAB(IN,IAB) = (150.0+(VFRAC(IN,IB)*x2.)*VISA
c + /{(VFRAC(IN,TA) %2, )% (DPart*#*2.))+1.75+DEN(IN, TA)*
c + SLIP*VFRAC(IN,2)/(DPart*VFRAC(INODE,1)))
< CAB(INODE, TAB)=CAB{IN,IAB)*VFRAC(INODE,1)

c ENDIF
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BETA = (17.3DO/RES1+0.336D0)*DEN(INODE, 1) *SLIP*(1-VFRAC{INCODE,1))
++VFRAC(INODE, 1) %+ {-2.8D0) /DPart

(9]

CORRELAGAO DE FLUTUAGEOD ENTRE GAS-PARTICULA

O

Cor = (TE(INODE,1)+3.D0/2.DO*SCAL(INCDE,2,ITG))

¢ Gama? = BETA*(Cor-3.0d04+SCAL{INODE,2,ITG)}*0.0
¢ Gama2SU = BETA*Cor
¢ Gama28P = ~BETA*3.040

c OBS: O TERMO FONTE DEVE SER SOMADO< POIS A TRANSFORMACAO DE COORDENADAS GERA UM TERMO
c SP(INODE, 2)= SP(INODE,2)
SU(INODE, 2)=(TauDivV-Gamal)*2.0d0/3.0d0«VOL (INODE) /VFRAC(INODE, 2)

cteste inclusfo Vr/r
c vrr=VIS(INODE,2)* (V(INODE, IPHASE) /YP (INODE) ) *x2.4+0
¢ SU(INODE,Z2)=SU(INODE,2)+vrr*VOL(INCDE)
C1000 continue

101 CONTINUE
¢ 102 continue

¢ 103 continue
CALL DELWRK{’USRSRC’,’WORK ’,’UGRAD ’)
ENDIF
END IF
¢1000 continue
RETURK

END
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C.5 USRPRT - Subrotina para Impressao dos Resulta-

el e IR R s e R I e B B s B BT s I e T+ T 2 T & B & B & B & I o N o

dos

SUBROUTINE USRPRT(ICALL, IWHEN, IFLAGP,MPLANE, IPLANE,CBLOCK ,DUMMY,

+

+

+

+

SUBROUTINE

ICALL
IFLAGP
IPRV
U

v

W

P
VFRAC
DEN
VIS
TE

R3

RF

AMF
COMB
USR3CL
VFHUS

YP
ZP
VOL

IPRV,IPRG,U,V,¥W,P,VFRAC,DEN,VIS, TE,ED,RS,T,H,RF,
AMF ,COMB,USRSCL, VFMUS, XP, YP,ZP,VOL,AREA , VPOR,
ARPOR,WFACT,CONV, IPT, IBLK, IPVERT, IPNODN, IPFACK,
IPRODF, IPNODB, IPFACB, WORK , IWORK , CWORK)

ARGUMENTS

FLAG INDICATING PURPOBSE OF SUBROUTINE CALL
FLAG INDICATING WHEN DATA IS TO BE PRINTED
FLAG INDICATING WHAT VARIABLES TO PRINT
U COMPONENT OF VELOCITY

V COMPONENT OF VELOCITY

W COMPCNENT OF VELOCITY

FRESSURE

VOLUME FRACTION

DENSITY OF FLUID

VISCOSITY OF FLUID

TUREBULENT KINETIC ENERGY

EPSILON

REYNOLD STRESSES

TEMPERATURE

ENTHALPY

REYNOLD FLUXES

MASS FRACTICNS

COMBUSTION SCALARS

USER SCALARS

MUSIG VOLUME FRACTIONS

X COORDINATES OF CELL CENTRES

Y COORDINATES OF CELL CENTRES

Z COORDINATES OF CELL CENTRES

VGLUME OF CELLS
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AREA - AREA OF CELLS
VPOR - PORODUS VOLUME
ARPOR - POROUS AREA
WFACT - WEIGHT FACTORS

CONV - CONVECTION COEFFICIENTS

IPT - 1D POINTER ARRAY

IBLK - BLOCK SIZE INFORMATION

IPVERT - POINTER FROM CELL CENTERS TO 8 NEIGHBOURING VERTICES
IPNODN - POINTER FROM CELL CENTERS TO 6 NEIGHBOURING CELLS
IPFACN — POINTER FROM CELL CENTERS TO 6 NEIGHBOURING FACES
IPNODF - POINTER FROM CELL FACES TO 2 NEIGHBOURING CELL CENTERS
IPNUDB - POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TC CELL CENTERS

IPFACB - POINTER FROM BOUNDARY CENTERS TO BOUNDARY FACESS

WORK - REAL WORKSPACE ARRAY
IWORK INTEGER WORKSPACE ARRAY
CWORK CHARACTER WORKSPACE ARRAY

SUBROUTINE ARGUMENTS PRECEDED WITH A ’»° ARE ARGUMENTS THAT MUST
BE SET BY THE USER IN THIS RCUTINE.

KOTE THAT OTHER DATA MAY BE OBTAINED FROM CFX-4 USING THE
ROUTINE GETADD, FOR FURTHER DETAILS SEE THE VERSION 4
USER MANUAL.

OO 0O 0O O aoa0aoaagonatma Qa0 aaaga

Cltesteskeomote o s sk ke ok ok o ok ok s ok sk ok o ook o s sk sk o sk o sk ke s oo s sk ek oo sk s ok ok seokosk ok ok sk ok ok sk sk ok ok
c
DOUBLE PRECISION PBUMMY,U,V,W,P,VFRAC,DEN,VIS,TE,ED,R3,T,H,RF
DOUBLE PRECISION AMF,COMB,USRSCL,VFMUS,XP,YP,ZP,VOL,AREA
DOUBLE PRECISION VPOR,ARPOR,WFACT,CONV,WORK,SMALL, SORMAX
DOUBLE PRECISION TIME,DT,DTINVE,TPARM
LOGICAL LDEN,LVIS,LTURB,LTEMP,LBUGY,LSCAL,LCOMP,LRECT,LCYN,LAXIS,
+ LPDROS, LTRANS



C

Ctitrttbbtttibi+ USER AREA 1 ++HH+++++Httddtddbbd bbb bbbttt bbb 04

CHARACTER*(#) CWORK,CBLOCK

G-~~~ AREA FOR USERS EXPLICITLY DECLARED VARIABLES

C

Gttt t+tt++++ END OF USER AREA 1 ++++tttdttbdtbdd bbb bbdbdbb bbbt 4

C

COMMON /ALL/NBLOCK,NCELL,NBDRY,NNODE,NFACE, NVERT ,NDIM,

+

+

+ + +

+

/ALLWRK/NRWS,NIWS, NCWS, IWRFRE, IWIFRE, IWCFRE,, /ADDIMS/NPHASE,
NSCAL ,NVAR, NPROP,NDVAR,NDPROP , NDXNN , NDGEQOM, NDCOEF , NILIST,
NRLIST,NTOPOL, /ADDMPH/NAB,NCOMPT , NCOME ,NSCUSR,
/CHKUSR/IVERS, IUCALL, TUSED, /CONC/NCONC, /DEVICE/NREAD,
NWRITE,NRDISK,NWDISK,/IDUM/ILEN, JLEN,/IOFMT/IFRMAT,
/I0PR2/MXPOPT ,MXPRT1 ,MXPRT2,MXPRT3, MXPRT4 ,MXPRT,
/LOGIC/LDEN,LVIS,LTURB,LTEMP,LBUOY,LSCAL,LCOMP ,LRECT ,LCYN,
LAXIS,LPOROS,LTRANS, /MLTGRD/MLEVEL ,NLEVEL, ILEVEL,
/RESID/IRESID,NRESID,/SGLDBL/IFLGPR, ICHKPR, /SPARM/SMALL,
SORMAX,NITER, INDPRI ,MAXIT,NODREF ,NODMON, /TRANSI/NSTEP,
KSTEP,MF, INCORE, /TRANSR/TIME,DT,DTINVF, TPARM

COMMON /IMUS/NMUS, IPHC,NPHMUS, NPHD ,NADD

DIMENSIOK IPRV(NBLOCK,NVAR,NPHASE),IPRG(MXPRT4,NBLOCK),

+

IPLANE(O:MXPRT3-1)

DIMENSION U(NNODE,NPHASE),V(NNODE,NPHASE) ,W(NNODE,NPHASE),

+

4

+

P(NNODE,NPHASE) , VFRAC(NNODE , NPHASE) , DEN (NNODE , NPHASE) ,
VIS (NNODE,NPHASE) , TE(NNODE ,NPHASE) ,ED(NNODE, NPHASE) ,
RS (NNODE,NPHASE, 6) , T(NNODE, NPHASE) ,H(NNODE ,NPHASE} ,

RF (NNODE,NPHASE, 4) , AMF (NNUDE , NPHASE , NCOKC) ,

COMB (NNODE , NPHASE , NCOMB) , USRSCL (NNDDE , NPHASE ,NSCUSR) ,
VFMUS (NNODE , NPHASE , NMUS)

DIMENSION XP(NNODE),YP(NNCDE),ZP(NNODE),VOL(NCELL),AREA(NFACE,3),

+

+

VPOR(NCELL) , ARPOR(NFACE, 3) ,WFACT (NFACE) ,
CONV(NFACE,NPHASE) ,IFT(*) ,IBLK(5 ,NBLOCK) ,

157



158

+ IPVERT (NCELL,8) , IPNODN (NCELL,6) , IPFACN{NCELL,8) ,
+ IPNODF (NFACE,4) , IPNODB (NBDRY, 4) , IPFACB(NBDRY) , INORK (%) ,
+ WORK (#) ,CWORK{(*) , CBLOCK (NBLOCK) , DUMMY ()
C---- STATEMENT FUNCTION FOR ADDRESSING
IP(I,3,K) = IPT({K-1)*ILEN*JLEN+ (J-1)*ILEN+I)

C
C----VERSION NUMBER OF USER ROUTINE AND PRECISION FLAG
c
IVERS = 3
ICHKPR = 2
C

CH+++tttt+t+++t+++++ USER AREA 4 +4++++++++t+++bttbit bbbt b bbb bbb bt
C-—-- TG USE THIS USER ROUTINE FIRST SET IUSED=1
c
IUSED =1
C
CH++t+t++t+++++++++ END OF USER AREA 4 +++++4+d+++++++b++t++ bt rbb b+
c
IF (IUSED.EQ.0) RETURN
c
C~--~~ FRONTEND CHECKING OF USER ROUTINE
I¥ (IUCALL.EQ.0) RETURN

IF (ICALL.EQ.1) THEN
ELSE IF (ICALL.EQ.Z) THEN

IF{IWHEN .EQ. 4)THEN

CALL IPREC(’BLOCK-NUMBER-1’,’BLOCK’,’CENTERS’,IPT,ILEN, JLEN,KLEN,
*CWORK , IWORK)

CALL GETSCA(’TGRAN’,ITG,CWORK)
CALL GETSCA(’USRDCC PS’,IPS, CWORK)

OPEN(10,FILE="VelRadiall DAT’,STATUS="NEW’)



OPEN(11,FILE="VelRadial2.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(12,FILE='VelAxiall.DAT’,STATUS="NEW’)
OPEN(13,FILE="VelAxial2.DAT’ ,STATUS=’NEW’)
OPEN(14,FILE='Concl.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(15,FILE='Conc2.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(16 ,FILE="TGRAN.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(17,FILE=’PS.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(18,FILE=’PRESSAQL.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(19,FILE="K.DAT’ ,STATUS="NEW’)
OPEN(20,FILE=’EPSILON.DAT’ ,STATUS="NEW?)
OPEN(21,FILE="VICI1.DAT’ ,STATUS=’NEW’)
OPEN(22,FILE="VIC2.DAT’ ,STATUS="NEW’)

C DO 103 K= 1,KLEN
K=1

c DO 102 J=1,JLEN
C b0 101 I=1,ILEN

C INODE=IP(I,J,K)
C VELOCIDADE RADIAL DO GAS
WRITE(10,5) ((V(IP(I,J,K},1),I=1,ILEN), J=1,JLEN)

C VELOCIDADE RADIAL DAS PARTICULAS
WRITE(11,5)((Vv(IP(1,J,K),2),I=1,iILEN),J=1,JLEN)

C VELOCIDADE AXIAL DO GAS
WRITE(12,5) ({U(IP(I,J,K),1),I=1,ILEN),J=1,JLEN)

C VELOCIDADE AXTAL DAS PARTICULAS
WRITE(13,5) ({U(IP(I,J,X},2),I=1,ILEN), J=1,JLEN)

C CONCENTRAGAO DO GAS
WRITE(14,5) ((VFRAC(IP(I,J,K),1),I=1,ILEN),J=1,JLEN)
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C CONCENTRAGAO DAS PARTICULAS
WRITE(15,5) ((VFRAC(IP(I,J,K),2),I=1,ILEN),J=1, JLEN)

C TEMPERATURA GRANULAR
WRITE(16,5) ((USRSCL(IP(I,J,K),2,1TG),I=1,ILEN), J=1,JLEN)

C PRES3AD DE SOLIDU
WRITE(17,5) ((USRSCL(IP(I,J,K},2,IPS),I=1,ILEN), J=1, JLEN)

C PRESSAD DE GAS
WRITE(18,5) ((P(IP(I,J,K),1),I=1,ILEN),J=1,JLEN)

C ENERGIA CINETICA TURBULENTA
WRITE(19,5) ((TE(IP(I,],K),1),I=1,ILEN), J=1,JLEN)

C TAXA DA ENERGIA CINETICA TURBULENTA
WRITE(20,5) ((ED(IP(I,J,K),1),I=1 ILEN), J=1,6JLEN)

C VISCOSIDADE DO GAS
WRITE(21,5) ((VIS(IP(I,J,K),1),I=1,ILEN),J=1,JLEN}

C VISCOSIDADE DOS SOLIDOS
WRITE(22,5) ((VIS(IP(I,J,K),2),I=1,ILEN), J=1, JLEN)

5 FUORMAT(40F20.15)

C101 CONTINUE
c102  CONTINUE

C103  CONTINUE
CLOSE(10)

CLOSE(11)
CLOSE(12)
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CLOSE(13)
CLOSE(14)
CLOSE(15)
CLOSE(186)
CLOSE(17)
CLOSE(18)
CLOSE(19)
CLOSE(20)
CLOSE(21)
CLOSE(22)

END IF
END IF

RETURN

END



