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Devido ao continuamente crescente grau de exigéncia da regulamentacdo ambiental de
combustiveis, torna-se progressivamente maior a fracdo de correntes hidrotratadas na formacao do “pool” de
Oleo diesel. Também é crescente o grau de severidade aplicado nos processos de hidrotratamento, tendo em
vista o constante aprimoramento de catalisadores e tecnologias de processo. Por outro lado, é perceptivel a
tendéncia de queda da qualidade do diesel ndo-tratado como resultado da crescente oferta de crus de inferior
gualidade no mercado de petrleo. A conseqiiéncia 6bvia € que as plantas de refino estdo continuamente
expostas a reducdo de margens de lucro, acarretando que tais processos devem, cada vez mais, observar
estrita proximidade a condicdes de otimalidade econdmica. A programacéao e projeto 6timos de processos de
refino demandam, por sua vez, recursos para precisa descricdo matematica e modelagem fenomenolégica. Por
fim, cabe citar que cortes de diesel sédo misturas complexas de espécies parafinicas, aromaticas e nafténicas,
todas ocorrendo em ampla faixa de distribuicdo de peso molecular, que demandam hidrotratamento (HDT)
visando a elevar a razdo hidrogénio/carbono e eliminar compostos indesejaveis como olefinas, aromaticos
policondensados e espécies cuja combustéo é agressiva ao meio ambiente por conterem enxofre e nitrogénio.
Adicionalmente, o 6leo diesel, seja tratado ou ndo, deve atender elevado nimero de especificacbes que
também acarretam o uso de técnicas de predicdo relacionadas com modelos termodinamicos e estimacdo de
propriedades fisicas. Todos estes aspectos demandam, em Ultima analise, precisa descricdo composicional de
cargas de HDT de diesel, juntamente com modelagem eficiente do reator correspondente.

Neste trabalho é abordada a modelagem e simulacdo estacionaria de reatores industriais
heterogéneos para HDT de diesel, com base nos seguintes pontos : (i) Modelagem composicional de cargas de
HDT via definicdo de conjunto discreto de familias continuas de espécies, cada familia caracterizada por
compostos com uma mesma sub-estrutura funcional; (ii) Estimacédo de pardmetros do modelo composicional
via reconciliacdo com dados de caracterizacdo do 6leo em questdo; (iii) Proposicdo de rede de reacbes
guimicas de HDT operando sobre os continua de espécies reagentes e produtos, incluindo interacdes de
adsorcdo com o catalisador e permitindo a influéncia do peso molecular na cinética de hidrogenacao; (iv)
Modelagem de reatores industriais adiabaticos em multi-leito e alta presséo, admitindo mdultiplos pontos de
injecdo de hidrogénio.

A partir da descricdo composicional de uma carga e dos pardmetros operacionais do processo, o
reator pode ser simulado através de resolugdo numérica do seu modelo estacionario. Os resultados séo
diversos perfis de propriedades ao longo do reator tais como temperatura, fracdo vaporizada do 6leo, funcdes
distribuicdo de espécies em fases liquida e vapor, e tipicos dados de caracterizacdo de fraces de petroleo
como densidade 15C/15C e pontos de curvas de destilagao.
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