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Dipartimento di ingegneria civile, CHIMICA, ambientale e dei materiali

Sviluppo di modelli cinetici di dettaglio per la valutazione del rischio nell’industria di processo 
Development of detailed kinetic mechanisms for the risk assessment in the process industry 

1. Descrizione del Progetto e obiettivi dello studio
Lo sviluppo, la validazione e l’implementazione di modelli cinetici di dettaglio può rappresentare una soluzione affidabile e flessibile per la descrizione dei complessi fenomeni chimici e fisici che sottendono gli scenari incidentali associati ai materiali pericolosi utilizzati nei processi produttivi, quali fiamme, esplosioni e incendi di pozza di gas, vapori, liquidi e solidi infiammabili. Tali scenari sono spesso affrontati con modelli empirici o semi-empirici che tengono in scarsa considerazione le condizioni al contorno, i regimi fluido-dinamici, la presenza di fluidi multifasici e miscele complesse, e in particolar modo la cinetica di reazione, quasi sempre semplificata alla singola reazione di ossidazione completa caratterizzata da velocità di reazione infinitamente veloce.

Accanto a ciò, i modelli cinetici possono coadiuvare la progettazione e la scelta delle condizioni operative dei sistemi industriali, spesso fortemente condizionati dalla sicurezza del processo. Per citarne uno tra i più importanti, tutti i processi di ossidazione parziali in catalisi eterogenea vengono analizzati con cinetiche globali tipo Langmuir–Hinshelwood o Eley–Rideal, trascurando il complesso set di reazioni radicaliche occorrenti in fase gas che possono portare a hot spot e ad esplosioni del reattore anche per trascurabili variazioni dei parametri di processo.
Il principale obiettivo dell’attività di questo assegno di ricerca consiste nella realizzazione di un modello cinetico di dettaglio capace di rispondere sia alle esigenze dell’analisi del rischio industriale – ossia fenomeni accidentali di grande scala - che per l’ottimizzazione dei processi industriali, in ottemperanza al paradigma industriale della Quick-Fair-Safe (QFS), ossia garantendo produzioni rapide, selettive e in condizioni sicure.

Il modello, basato su approcci teorici e non su metodi empirici o semi-quantitativi, dovrà garantire la validità per un ampio spettro di condizioni operative e richiederà una validazione atta a verificare l’attendibilità del meccanismo sviluppato. 
2. Piano di formazione

Le attività su cui l’assegnista sarà chiamato ad operare saranno le seguenti:

2.1 Analisi di letteratura e stato dell’arte sui modelli cinetici di dettaglio
L’attività preliminare sarà indirizzata all’individuazione e alla raccolta dei principali set di reazioni esistenti in letteratura, utili alla costruzione di nuovi modelli cinetici finalizzati all’analisi del rischio industriale e nell’ottimizzazione o sviluppo di nuovi processi chimici.

2.2 Sviluppo di modelli cinetici

La seconda fase del progetto consisterà nella realizzazione e nell’implementazione di un nuovo modello cinetico utilizzando le principali tecniche di analisi numeriche, anche al fine di produrre schemi semplificati di reazione da introdurre nei codici di calcolo fluido-dinamici (CFD)

2.3 Nella fase finale del progetto sarà richiesta la validazione del modello cinetico di dettaglio sviluppato con dati sperimentali che ne avvalorino l’accuratezza e confermino l’applicabilità per i fini prefissati. 
ALMA MATER STUDIORUM ( università di bologna

AMMINISTRAZIONE ( VIALE RISORGIMENTO, 2 - 40136 BOLOGNA - ITALIA - TEL. +39 051 2093237 - 2093502 - FAX +39 051 2093253

VIA TERRACINI, 28 - 40131 BOLOGNA - ITALIA - TEL. +39 051 2090312 - FAX +39 051 2090322

www.dicam.unibo.it - C.F. 80007010376 - P.IVA 01131710376

[image: image1.png]