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A pirolise de etano ¢ amplamente aplicada na quimica do petroleo para a obtengdo de etileno -
componente basico da producao do plastico (polietileno). Esse processo ocorre em tubos
piroliticos em altas pressdes (P [J 100 atm) e temperaturas (T [ 800,...,900K) e envolve
muitas rea¢des. Como resultado, na saida, além de etileno, sdo formados os subprodutos, cujas
fragdes devem ser reduzidas, variando P, T e o comprimento dos tubos piroliticos. Portanto,
uma atencdo consideravel deve ser dada a simulagdo matematica do processo de pirolise.
Modelos bastante completos que consideram: as reagdes quimicas, as radiacdes de
aquecimento, a transferéncia de calor no interior dos produtos de pirdlise, etc, sdo
desenvolvidos. No entanto, a aplicacdo de tais modelos ¢ dificultada pela complexidade do
mecanismo de reacdes, que € constituido por dezenas de substancias e centenas de reagdes. Ao
mesmo tempo, sabe-se que muitas destas reagdes apresentam pouca influéncia sobre as
caracteristicas dos produtos de saida. Portanto, se justifica a suposicdo de que parte
substancial das reagdes e das substancias pode ser retirada do mecanismo completo, sem
prejuizo para a precisdao dos resultados dos calculos. Assim, foi proposto um conjunto de
métodos para a solucdo deste problema. Métodos tais como: analise das taxas de reagao; CSP
- “computational singular perturbation method; ILDM - “Intrinsic low-dimensional manifold
method”, e também o “método de engajamento” proposto pelos autores. No presente trabalho
as simulagdes numéricas do processo de pirdlise com o uso do equilibrio e com abordagem
cinética foram realizadas para as condigdes de um reator de mistura ideal. O mecanismo
completo de reacdes inclui 63 reagcdes. A zona de alteracdo dos parametros corresponde as
condi¢gdes de pirdlise industrial: 77 = 900,...;1200 K, P = 2;...;8 atm, CoHg/H>0 = 1;...;2,

. O método de engajamento, desenvolvido em trabalhos anteriores, foi

aplicado para a reducdo do mecanismo “completo”, considerando s, com

indicador de redugdo . No intervalo de temperatura investigado, os resultados obtidos

por esses métodos diferem significativamente entre si. De acordo com o modelo de equilibrio
os produtos de pirdlise contém principalmente, metano e também pequenas concentragdoes de
CoHy, CoH) e Hy, com poucas alteragdes no intervalo . Mas, de acordo
com o modelo cinético os principais produtos de pirdlise sdo CoHy e Hy, cujas concentragdes

dependem da temperatura. Além disso, na saida do reator pode conter concentragdes
significativas de reagentes (CoHg). Sua decomposicdo determina a temperatura estacionaria

T, no reator: para pequenos graus de decomposi¢do T¢> T, € para graus significativos, T¢<
To. Além disso, para o modelo cinético, observou-se que o mecanismo completo

(C-mecanismo), composto inicialmente por 63 reagdes foi reduzido em relagdo as reagdes em
3,5 vezes, enquanto que em relagdo as espécies em 1,3 vezes.
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