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RESUMO

A combustao é considerada uma das principais fontes de energia, sendo predominante
a queima de combustiveis fosseis. Nesse contexto, a biomassa tem ganhado relevancia
como fonte alternativa de energia, em funcao da sua abundancia, alto valor energético e
versatilidade. Consequentemente, as tecnologias que comportam processos de conversao
termoquimica tem atraido interesse, como os reatores de leito fluidizado. Esses reatores sao
conhecidos por atingir eficiéncia superior nos processos de combustao, pela sua flexibilidade
para operar com diferentes tipos de combustiveis sélidos e por auxiliar no controle das
emissoes de poluentes. O presente trabalho tem como interesse o estudo da modelagem
matematica da dinamica das particulas de biomassa no processo de combustao em reatores
de leito fluidizado. Para tal estudou-se os conceitos fundamentais relacionados a dinamica
das particulas de biomassa no processo de combustao, e as caracteristicas dos combustores
de leito fluidizado. Analisou-se os modelos que retratam a dindmica das particulas de
biomassa em um combustor de leito fluidizado borbulhante, e um modelo matematico
bidimensional foi utilizado para a implementacao de métodos numéricos para estudar
a dindmica das particulas de biomassa. O método de Runge-Kutta de segunda ordem
foi utilizado para a verificagdo numérica e o acoplamento entre as fases (em um tnico
sentido) foi feito por meio da interpolagdo usando uma aproximacao do delta de Dirac. A
verificagdo numérica da metodologia aplicada ao modelo matematico utilizado foi bem

sucedida, apresentando a ordem de convergéncia esperada.

Palavras-chave: Modelagem mateméatica. Conversao de biomassa. Dindmica de particulas.

Combustao em leito fluidizado.



ABSTRACT

Combustion is considered one of the main energy sources, still being a major application
the burning of fossil fuels. In this context, biomass has gained relevance as an alternative
energy source due to its abundance, high energy value and versatility. Consequently,
thermochemical conversion technologies have attracted attention, such as fluidized bed
reactors. These reactors are known for achieving higher efficiency and because of their
flexibility to operate with different types of solid fuels. In this work the mathematical
modeling to describe biomass particles dynamics in fluidized bed reactors during combustion
process is studied. Fundamentals about particles dynamics during combustion process and
fluidized bed reactors characteristics were explained. Also, models that portray biomass
particles dynamics in bubbling fluidized bed combustors were investigated and presented. A
two-dimensional mathematical model was used to implement numerical methods to study
biomass particles dynamics using a second-order Runge-Kutta method for the numerical
verification. The coupling between the phases (one-way coupling) was performed by an
interpolation method that uses a Dirac delta approximation. The numerical verification of
the methodology applied for the mathematical model succeeded, presenting the order of

convergence expected.

Keywords: Mathematical modeling. Biomass conversion. Particle dynamics. Fluidized

bed combustion.
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1 INTRODUCAO

Nos primoérdios da humanidade, a queima de biomassa foi uma das primeiras fontes
de calor empregada para enfrentar as baixas temperaturas, para cozimento de alimentos e
até para espantar predadores. Com o desenvolvimento das civilizagoes, as necessidades do
homem tornaram-se mais complexas e dispendiosas energeticamente. Nesse contexto, os
combustiveis foésseis assumiram, no ultimo século, o papel de principal energético mundial
(ROSAL, 2008).

Um estudo publicado pela International Energy Agency (2017), mostra que ainda
no cenario atual as fontes de energia nao renovaveis continuam participando de forma
majoritaria na matriz energética mundial (de 87% aproximadamente), possuindo uma
configuragao similar a da matriz energética de 1971, como pode ser observado em detalhe

na Figura 1.
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Figura 1 — Oferta de energia total por fonte no mundo para o ano de a) 1971 b) 2015. Fonte:
adaptado de International Energy Agency (2017).

Comparativamente a composicao da matriz energética mundial, mostrada na Figura
1, as fontes renovaveis possuem uma participacao de aproximadamente 43,5% na matriz
energética nacional, sendo quase quatro vezes maior que sua participacao em 1970, conforme

mostrado na Figura 2, na qual apresenta-se a composi¢ao da matriz energética nacional



de 1970 e de 2016.
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Figura 2 — Oferta de energia total por fonte no Brasil para o ano de a) 1970 b) 2016. Fonte:
adaptado de Empresa de Pesquisa Energética (2017).

Estima-se que o consumo total mundial de energia aumentara em aproximadamente
28%, em uma projecao para o periodo de 2015 até 2040, realizada pela U.S Energy
Information Administration (2017). Nessa projegao ressalta-se que a participacao das

fontes renovaveis tera carater crescente de 2,3%, ao ano, na matriz energética mundial.

1.1 Justificativa

A combustao é considerada uma das principais fontes de energia, sendo predominante
a queima de combustiveis fosseis. Nas ultimas décadas tém sido feitos consideraveis
esforgos para diminuir a dependéncia desses combustiveis, pelo fato de serem recursos
limitados, como também pela carga ambiental que supde o seu aproveitamento em geral.
Em funcao disso, a biomassa tem recebido bastante atencao como fonte alternativa de
energia, em funcao da sua abundéancia, alto valor energético e versatilidade. Assim também,
as tecnologias que comportam processos de conversao termoquimica tém atraido interesse,
dentre essas, os reatores de leito fluidizado, conhecidos por atingir eficiéncia superior nos
processos, pela sua flexibilidade para operar com diferentes tipos de combustiveis sélidos
e por auxiliar no controle das emissoes de gases de efeito estufa. Esses reatores ja vem
sendo empregados ha tempo, porém, ha interesse continuo no seu estudo com o intuito de

compreender melhor os fendmenos dos processos que ocorrem no seu interior e aprimorar



a sua eficiéncia (SINGH; BRINK; HUPA, 2013; VIRMOND, 2011).

Os modelos matemaéticos e as técnicas computacionais permitem estudar em detalhe
os fendmenos que sao dificeis de serem analisados por meio de praticas experimentais.
Os dados obtidos a partir de simulagoes computacionais auxiliam na otimizacao de
projetos, reduzindo custos operacionais, facilitando a alteracao dos parametros de projeto e
melhorando o desempenho do elemento ou processo de interesse. O estudo da combustao em
reatores de leito fluidizado com ajuda de modelos matematicos e simulagoes computacionais,
tornou-se mais usual nos ultimos anos, mas sempre procura-se investigar e desenvolver
modelos que representem com maior fidelidade o fendmeno (JIANG et al., 2017; LOHA et
al., 2014).

1.2 Objetivos

A seguir descrevem-se o objetivo geral e os objetivos especificos do presente trabalho.

1.2.1  Objetivo geral

Estudar a modelagem matematica da dindmica das particulas de biomassa em um

combustor de leito fluidizado borbulhante (LFB).

1.2.2  Objetivos especificos

e Estudar os conceitos fundamentais relacionados & dinamica das particulas no processo

de combustao, e as caracteristicas dos reatores de leito fluidizado.

e Investigar e analisar os modelos que retratam a dinamica das particulas de biomassa

em um combustor LFB.

e Investigar e implementar métodos numéricos para o estudo da dindmica das particulas

de biomassa em um combustor LFB.
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2 FORMULACAO DO PROBLEMA

A seguir serao descritos os pressupostos tedricos basicos relacionados ao problema

de aplicacao estudado no presente trabalho.

2.1 Caracteristicas e propriedades da biomassa

Atribui-se o termo de biomassa para a matéria organica recente, de origem natural
ou antropogénica, e biodegradavel. A biomassa abrange todos os elementos derivados dos
organismos que utilizam energia solar para o seu desenvolvimento. Isso implica que além de
plantas, animais e microrganismos, a definicdo também aplica-se a produtos e subprodutos
da fotossintese, residuos agricolas e florestais, e rejeitos industriais e urbanos (PACIONI,
2013).

A biomassa é constituida principalmente por trés polimeros naturais, celulose,
hemicelulose e lignina, e com uma pequena percentagem de minerais e extrativos. Os
polimeros citados podem representar 40 a 60%, 20 a 40%, e 10 a 25% da massa da biomassa
(em base seca), respectivamente. As proporgoes e as estruturas quimicas podem variar
bastante dependendo da origem e natureza da biomassa (YANG et al., 2006).

O aproveitamento da biomassa usualmente se dé para a geragao de energia, produgao
de combustiveis e outros produtos. Segundo Guerrero (2015), o processamento pelas
tecnologias de conversao bioquimica, termoquimica e processos de extracao sao as que
possibilitam essas aplicagoes. A pirdlise, a gaseificacao, e a combustao sao os principais
processos de conversao termoquimica. Em geral, todos ocorrem a altas temperaturas e
convertem um combustivel (sélido ou liquido) em produtos em estado gasoso, liquido
ou soélido, e em energia. Esses processos tém sido amplamente estudados. A pirdlise e a
gaseificagdo tém ganhado certa relevancia dado que fornecem maior eficiéncia em relagao
a combustao. No entanto, esse ultimo ainda é o processo de conversao termoquimica mais
aplicado para a conversao de biomassa em energia (TEIXEIRA, 2010; VIRMOND, 2011).

Para os processos de conversao termoquimica, as propriedades da biomassa
sao determinantes, pois podem inferir, de forma favoravel ou desfavoravel, nas etapas
da conversao. Com base nisso, normalmente realizam-se os seguintes procedimentos
para a determinacao dessas propriedades: analise elementar, andlise imediata, andlise

granulométrica e determinagdao do poder calorifico (PACIONI, 2013; TEIXEIRA, 2010).
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Na analise imediata caracteriza-se o teor de umidade, o teor de carbono fixo
(CF) e volateis (MV), e o contetdo de cinzas (CZ). Na andlise elementar determina-se
a composicao quimica da biomassa, ou seja, os percentuais massicos dos elementos,
carbono (C), hidrogénio (H), oxigénio (O), nitrogénio (N), enxofre (S) e outros. A partir
da andlise elementar também pode-se determinar o poder calorifico superior (PCS). A
analise granulométrica fornece as fracbes em massa de cada dimensao caracteristica da

biomassa. A Tabela 1 apresenta varios tipos de biomassa com sua respectiva caracterizacao

fisico-quimica (GUERRERO, 2015).

Tabela 1 — Caracterizacao fisico-quimica de vérios tipos de biomassa.

. Anslise elementar! Anslise inmediatal 9 .
Biomassa PCS*® Referéncia
C H O N S Cl CF MV CZ
Madelra de 19 00 590 4180 061 007 <001 1607 8222 1,71 1959 Ocnkinset
salgueiro al. (1998)
Grama 4668 582 3738 077 019 019 1434 76,69 897 1806 °cukinsct
al. (1998)
Cascade e s 475 3547 052 005 012 1622 6352 2026 1584 Ocnkinsct
arroz al. (1998)
Bagagode o o1 597 4282 016 004 003 1195 8561 244 1899 OCnkinset
cana al. (1998)
Serragem oo g 7 4e 3730+ 0210 <001¢ 0,04 2022 7978 043 1810 Vimond
de madeira (2011)
LPC? 58,04 9,01* 22,17+ 924* 0,34* 0,18 14,71* 8529 12,30 24,33 V(g(rﬁcf)ld
4 Batistella
LSAE 3387 632 2464 588 067 021 808 6350 2841 1619 Cpno
RSUS 43,10 6,10 31,40 1,00 0,30 ~ 1340 6850 1810 18,30 Quadiet
al. (2017)

Notas: ! Dados expressos em (%) de base seca da biomassa. 2 Poder calorifico superior (MJ/kg). 3 Lodo da indtstria do
processamnto de carnes. ¢ Lodo de esgoto sanitario aerébio. 5 Residuo sélido urbano. * Base livre de umidade e cinzas.

Em funcao da diversidade que apresenta a biomassa, nota-se consideraveis variagoes
nos valores das suas propriedades fisico-quimicas, conforme mostrado na Tabela 1. Nessa
tabela percebe-se que a biomassa possui um alto teor de material volatil, entre 63 a 85%,
sendo superior ao conteudo nos combustiveis fosseis, porém, o teor de carbono fixo presente
¢ inferior, variando de 8 a 17%. O contetdo de cinzas costuma ser menor a 5%, mas este
pode ser alto (até 20% aproximadamente), como na casca de arroz. Enquanto aos teores
de C, H e O, os dois primeiros contribuem positivamente no poder calorifico, enquanto
que o ultimo tem o efeito contrario, sendo uns dos motivos pelo qual a biomassa é inferior
em relagao aos combustiveis fosseis nesse aspecto. O teor de umidade também possui

um efeito similar, pois, embora possa representar um baixo percentual na composi¢ao de
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biomassas pré-secas, em biomassas in natura pode representar até 50% da sua composicao
(ROSAL, 2008).

No trabalho de Yang et al. (2005) menciona-se que o efeito das propriedades da
biomassa também depende do reator no qual ocorre o seu aproveitamento. Os principais
tipos de reatores que sao utilizados para a conversao termoquimica de biomassa sao:
reatores de leito fixo, reatores de leito fluidizado e os reatores de leito de arraste. A

diferenca entre esses tipos de reatores é a dinamica das particulas.

2.2 Reatores de leito fluidizado

Desde sua concepcao, os reatores de leito fluidizado tém sido utilizados em diversos
processos fisicos e quimicos. O processo de fluidizacao e as reagoes quimicas e fisicas em
leitos fluidizados tém sido investigados extensivamente e aplicados apds da Segunda Guerra
Mundial. Mas, o auge da pequisa e do desenvolvimento da tecnologia dos reatores de leito
fluidizado foi atingido na década de 1970, no periodo em que ocorreu uma crise energética.
Desde essa época, os pesquisadores de varios paises aderiram a tendéncia de desenvolver
novas tecnologias para fins energéticos (BASU, 2006; OKA, 2004).

Na literatura se faz distingao, frequentemente, de dois tipos de reatores de leito
fluidizado: o reator de leito fluidizado borbulhante (LFB) e o reator de leito fluidizado
circulante (LFC), mostrados na Figura 3. Em ambas as tipologias, um gas fluidizante
é introduzido pela regido inferior do reator (por meio de uma placa distribuidora). A
alimentacao do combustivel sélido é feito a partir de uma entrada lateral, os gases deixam o
reator pela regido superior, e as cinzas sao retiradas geralmente pela parte inferior. Embora
esses reatores possuam muita similaridade, tém diferencas notérias, como a recirculagao
das particulas, que acontece apenas no reator LFC. Para fins deste trabalho, a seguir

apresenta-se maior detalhe sobre o reator LFB.
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Figura 3 — Os reatores de leito fluidizado a) borbulhante, e b) circulante. Fonte: adaptado de
Ranade (2002).

Para compreender as particularidades do reator LFB, deve-se descrever o processo
de fluidizagao. Esse processo ocorre quando as particulas do leito encontram-se suspensas
por um fluxo ascendente e continuo de gases. Nesse caso, as forcas de atrito entre as
particulas e o gas contrabalancam o peso dessas. A componente vertical da forca de
compressao entre as particulas adjacentes desaparece e a queda de pressao através de
qualquer regiao do leito é equivalente aos pesos das particulas e do gas pertencentes a essa
regiao. No instante no qual as particulas adquirem essas caracteristicas, o leito expande-se
e comega a se comportar como um liquido. Desse modo, considera-se que o leito se encontra
na minima condicao de fluidizagdo ou regime de fluidizagao incipiente (MORAES, 2011;
VERISSIMO, 2014).

Quando aumenta a velocidade do gas fluidizante originam-se novos regimes de
fluidizacao, conforme ilustrado na Figura 4. Apds o regime incipiente, o regime observado é o
borbulhante. Nesse regime, ha surgimento de bolhas pelo excesso de gas, além do necessario
para a minima fluidizacao. Essas bolhas aumentam de tamanho, por coalescéncia, a medida

que avangam na altura do leito, e estouram na superficie do préprio leito (MORAES, 2011).
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Fluidizacao
incipiente

Regime

Regime Regime
de arrasto

borbulhante pistonado

Leito fixo

Flutuagoes
de pressao

Perda de pressao

v

Ut Velocidade do gas

Figura 4 — Comportamento do leito com o aumento da velocidade do gas de fluidizacao (U, :
velocidade de minima fluidizagao). Fonte: adaptado de Moraes (2011).

Para velocidades de fluidizagao superiores a do regime borbulhante, observa-se
na Figura 4 que a agitacao do leito se torna mais intensa, devido a essas flutuagoes de
pressao. Para determinadas condigoes do reator, pode-se observar o regime pistonado,
no qual as bolhas crescem até quase o tamanho do diametro do reator. Uma quantidade
apreciavel de particulas é carregada pelas bolhas quando essas atravessam a superficie do
leito (MORAES, 2011).

Exitem outros regimes usuais que nao sao descritos na Figura 4, como o regime
turbulento, que surge quando a velocidade de fluidizagdo aumenta além daquela do regime
borbulhante. Esse regime é caracterizado por maiores oscilagdes de pressao no leito e
ha uma mudanca do padrao de bolhas, sendo substituido por vazios irregulares. Logo,
podem-se apresentar outros regimes, como o regime de fluidizagao rapida e o regime de
arrasto. Nesse 1ltimo, o gds movimenta-se através do leito de forma que as particulas
podem chegar no freeboard (a parte superior do reator) e as mais finas podem até ser
transportadas com os produtos gasosos e deixar o reator. Porém, a maioria que escapa do
volume do leito volta de novo a ele, para logo ser removida junto com as cinzas na parte
inferior do reator (MORAES, 2011; OKA, 2004).

Varios autores, tais como Basu (2006), Oka (2004) e Yang (2003), mencionam que
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o comportamento de fluidizacao de um leito nao depende apenas da velocidade do gas
fluidizante, mas também das caracteristicas das particulas que integram o leito. Por tal
motivo, utiliza-se a classificagao de Geldart, que agrupa as particulas em quatro grupos
(A, B, C e D), em funcdo do seu didmetro médio d, e de sua massa especifica p,, bem
como da massa especifica do gas fluidizante p,. Isso é facilitado por meio do diagrama

criado pelo préprio autor da classificacao, mostrado na Figura 5.
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Figura 5 — Diagrama de Geldart. Fonte: adaptado de Ranade (2002).

Na Tabela 2 mostram-se as caracteristicas de cada grupo de particulas do leito da

classificacao de Geldart.

Tabela 2 — Caracteristicas dos grupos de particulas do leito da classificagdo de Geldart.

Grupo Diametro médio (um) Particularidades
30-100 Grande facilidade para ser fluidizada. p,<1400 (kg/m?)
Fluidiza intensamente com a formagao de bolhas. 1400<p, <4000
B 40-500 3 . :
(kg/m?). Ex: areia
C <20 Altamente coesivo, dificil fluidizagdo. Ex: cimento e farinha
D <500 Produz grandes bolhas e taxas de mistura inferiores. Ex: cascalho

e grao de cereais

Fonte: Ranade (2002) e Moraes (2011).

O leito dos reatores LFB opera no regime de fluidizacao borbulhante, e usualmente
utilizam-se particulas pertencentes ao grupo B, mas na regiao limite com o grupo D,

embora, algumas particulas compativeis pertencam ao grupo D (OKA, 2004).
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A superficie do leito asemelha-se a de um liquido em estado de ebulicao, e a presenga
de bolhas e o movimento cadtico das particulas contribuem positivamente para a mistura
no leito. Esse comportamento similar a dos liquidos permite que os solidos possam ser
tratados como um fluido, como também a operagao continua do reator (OKA, 2004; YANG,
2003).

A mistura intensa caracteristica do leito fluidizado resulta na uniformidade da
temperatura no seu interior, inclusive para reagoes altamente exotérmicas ou endotérmicas.
Também, o contato gas-sélido e a transferéncia de calor e de massa sao superiores a outros
tipos de reator, por exemplo, o de leito fixo (OKA, 2004; YANG, 2003).

A operacgao do reator LFB encontra-se condicionada principalmente a velocidade
do gas fluidizante, ao tamanho das particulas do leito e dos sélidos combustiveis. A Tabela

3 mostra os valores usuais desses parametros de operacao do reator LFB.

Tabela 3 — Valores usuais dos principais parametros de operacao do reator LFB.

Parametros Valores
Velocidade do gas fluidizante (m/s) 1,0 - 3,0
Diadmetro de particulas do leito (mm) <0,5-1,0
Didmetro de particulas combustiveis (mm) <80,0

Fonte: Grammelis, Karampinis e Nikolopoulos (2011).

O reator LFB possui uma série de vantagens como a flexibilidade de trabalhar
com varios tipos de combustiveis, alta eficiéncia e baixo custo de operacdo e manutencao,
comparados com outros reatores, para resultados obtidos sob as mesmas condi¢oes de
operacao. Ainda assim, o reator LFB possui algumas desvantagens, como a erosao das
suas partes internas, e a grande carga de material particulado nos gases produto, ambas
produzidas pela intensa mistura no leito. Quando o sélido combustivel for biomassa, o
reator pode requerer um sistema eficiente para separar o particulado dos gases produto
(KHAN et al., 2009; YANG, 2003).

Os processos de conversao termoquimica de sélidos, como a combustao e a
gaseificacao, sao as aplicagdoes mais conhecidas do reator LFB. Mas, esse reator possui
outras aplicagoes, como na industria quimica na producao de anilina, polietileno e éxido
de aluminio, e em varios processos fisicos, como secagem, adsor¢ao e tratamento térmico

(OKA, 2004).
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2.3 Combustao de biomassa em reatores LFB

A quantidade de s6lidos combustiveis introduzido em um reator de leito de fluidizado
costuma ser entre 0,5-5,0% da massa do material do leito. Esse material tem carater inerte,
e habitualmente utiliza-se areia e/ou cinzas. As vezes, adiciona-se outros materiais como
calcario, para que certos componentes nocivos do combustivel nao sejam emitidos com
os gases produto do processo. Previamente a introducao do combustivel, o material do
leito é alimentado na parte inferior do reator e é fluidizado conforme descrito na subsegao
anterior (BASU, 2006; SINGH; BRINK; HUPA, 2013).

Moraes (2011) menciona que num combustor LFB, cada particula combustivel pode
ser visualizada envolvida pelas particulas do leito, pois essas somente fornecem a energia
necessaria para o inicio da combustao, em funcao da sua elevada capacidade térmica. As
particulas do leito nao sofrem transformacao alguma, ou a principio ndo deveriam.

De forma geral, a combustao de sélidos em um reator (ou combustor) de leito
fluidizado pode ser esquematizada pelos seguintes subprocessos: secagem, devolatilizacao,
e combustao do carbono fixo, conforme mostrado na Figura 6 (BASU, 2006; JIANG et al.,
2017).

Umidade

Mat/eiial volatil C0O/CO,
: ;':‘J )
f ‘ ‘»-‘> . " .
Particula Particula Carbono Cinza,
combustivel seca fixo

Figura 6 — Estédgios do processo da combustao de sélidos. Fonte: adaptado de Singh, Brink e
Hupa (2013).

A secagem é a primeira transformagao que um sélido exibe em toda conversao
termoquimica. Esse estagio comega logo apos as particulas entrarem no combustor, em uma
faixa de temperatura de 100 a 200 °C, e tem duracao de alguns segundos. O processo finaliza
quando a umidade do sélido tenha-se evaporado completamente e inicia a devolatilizacao.
Nao existe um limite claro entre esses dois subprocessos, em todo caso existe um periodo
no qual ocorrem simultaneamente (LOHA et al., 2014; SOUZA-SANTOS, 2004).

O solido nao sofre decomposicao na secagem, pois a temperatura do processo nao
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é elevada o suficiente para que alguma reacdo quimica aconteca, mas ele pode sofrer
compressao, reducao no tamanho dos seus poros, e fraturas (JIANG et al., 2017; RAVELLI,;
PERDICHIZZI; BARIGOZZI, 2008).

A devolatilizacao ocorre quando o sélido é degradado termicamente e libera
compostos volateis de baixo peso molecular como hidrogénio gasoso (Hs), metano (CHy),
mondxido de carbono (CO), diéxido de carbono (CO;), 6xidos de nitrogénio (NO,) e
vapor de agua, e de alto peso molecular, que sao condensaveis e acabam se tornando
alcatrao. Também, carbono fixo é encontrado no interior do combustor como resultado
desse subprocesso, que se desenvolve na auséncia de oxigénio (LOHA et al., 2014;
SOUZA-SANTOS, 2004).

Os produtos da devolatilizacao sao parcialmente oxidados pelo oxigénio contido no
gés de fluidizacdo (para a combustao, geralmente ar) e em seguida reagem com CO,, Hy e
vapor de dgua, nas chamadas de reagdes de gaseificagdo (LOHA et al., 2014). De acordo
com Loo e Koppejan (2008), essas reagoes ainda formam parte da etapa da devolatizagao.

As reacoes de gaseificacao sao inimeras, mas na literatura comenta-se que as mais

relevantes sao: a reacao entre o carbono fixo e agua,
C(s) + H2O(g) — COyy + Hy(y (1)
A reagao entre o carbono fixo e didxido de carbono,
Cs) + COg(g) — 2 CO(y) (2)
E por fim, a reagdo entre o carbono fixo e hidrogénio,
Cs) +2 Hag) = CHayy) (3)

Ressalta-se que as reagdes em (1), (2) e (3) sdo endotérmicas, e o calor necessario é
fornecido, geralmente, pelas reagoes de combustao ou oxida¢ao (SOUZA-SANTOS, 2004).

A fragmentacao da particula restante pode ocorrer devido ao aumento de pressoes
internas, dividindo-a em particulas menores. Esse material combustivel restante é
constituido de cinzas e carbono fixo, reagem mais lentamente e a temperaturas superiores a
do leito. As reacoes que se desenvolvem durante a combustao do carbono fixo sdo de carater

exotérmico, e podem ser representadas pelas reagdes em (4) (RAVELLI; PERDICHIZZI;
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BARIGOZZI, 2008; SOUZA-SANTOS, 2004).

Cs) + % Oz = COy)
(4)
Cs) + Oa(9) = CO2g)

Durante a queima do carbono fixo, efeitos abrasivos entre as particulas ou entre
essas e as superficies internas do reator tendem a produzir particulas mais finas, que sao
elutriadas do reator pelo fluxo do gas de fluidizagao. Dessa forma, a particula original tem
seu tamanho reduzido progressivamente (MORAES, 2011).

Diferentemente da combustao de combustiveis solidos tradicionais, como o carvao,
a combustao de biomassa é descrita por varios pesquisadores como um processo mais
complexo. Em parte, porque a biomassa possui alto conteido de material volatil, e
frequentemente, alto contetido de umidade. Também, pela sua dificuldade intrinseca de
fragmentacao uniforme em particulas menores, o que contribui na diversidade de formas
caracteristica das particulas de biomassa (MASON et al., 2015; NUSSBAUMER, 2003).

As particulas de biomassa empregadas no processo de combustao sdo maiores que
as de carvao, (na faixa de 2-10 mm aproximadamente) podendo ser até 200 vezes maiores,
conforme Lu e Baxter (2011). Devido ao tamanho e forma variada das particulas de
biomassa, os eventos intraparticulares, como transferéncias de calor e massa, podem inferir
de forma aprecidvel na taxa em que ocorre o processo global de combustao. Apesar desses
fatos, na literatura menciona-se que nao se faz necessario nem viavel economicamente o
pré-processamento da biomassa, no intuito de adquirir o padrao do carvao (RAVELLI;
PERDICHIZZI; BARIGOZZI, 2008).

Todos os aspectos da biomassa citados nos paragrafos anteriores traduzem-se em
escalas de tempo diferentes dos processos da secagem, devolatilizagao e oxidagao das
particulas de biomassa, que excedem as escalas das particulas de carvao, para as mesmas
condigbes (LU; BAXTER, 2011).

As particulas de biomassa iniciam a etapa de devolatilizacdo a temperaturas
inferiores as particulas de carvao em funcao dos seus constituintes organicos. Nesse estagio
ocorre a maior perda de massa e a maior contribuicao de calor. Isso ocorre por causa do
rapido desprendimento de material volatil, que resulta na alta reatividade do solido. Por
outro lado, a oxidagdo do carbono fixo ainda governa o tempo de residéncia desse solido
combustivel, como visto na Figura 7 (GRAMMELIS; KARAMPINIS; NIKOLOPOULOS,
2011; LU; BAXTER, 2011).
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Figura 7 — Gréfico tipico da perda de volume de uma particula de biomassa ao longo do processo
da combustao. Fonte: adaptado de Loo e Koppejan (2008).

Os compostos volateis podem-se queimar na regiao do freeboard do combustor. Para
garantir a alta eficiéncia da combustao e a reducdo das emissoes de poluentes, como NO,,
além de maiores tempos de residéncia pratica-se a chamada combustao estagiada. Nessa
metodologia, o calor do processo da combustao é liberado em parte na regiao do leito e
outra parte na regiao do freeboard. Para tal, injeta-se ar (secundério) nessa regido superior
do combustor, sendo uma vantagem dos combustores LFB (BASU, 2006; GRAMMELIS;
KARAMPINIS; NIKOLOPOULOS, 2011).

2.4 Modelagem da combustao de biomassa em reatores LFB

Nas subsecoes anteriores percebe-se que a combustao de biomassa em leito fluidizado
é um evento complexo, ja que é composta por diversos mecanismos fisicos e quimicos, sendo
alguns desses: a fluidizagao do leito, a interacao do fluxo de gases e a mistura de solidos no
leito, a secagem, devolatilizacao e cinética do soélido combustivel, as transferéncias de calor
entre as fases, a elutriagdo do material particulado, a combustao no freeboard, a captura
de 6xidos de enxofre, a formagao e reducao de oxidos de nitrogénio. Na Figura 8 sao
apresentadas as trés componentes do processo e como se relacionam com os mecanismos
fisicos e quimicos envolvidos. Dependendo do objetivo do estudo, esses subprocessos podem

ou nao ser considerados na sua totalidade para compor um modelo matematico (MORAES,

2011; SOUZA-SANTOS, 2004).
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Fase gasosa”

- Combustao dos gases
produto;

- Formacdao e redugdo de
oxidos de nitrogénio.

Transferéncia de
calor, massa e
momento

Particulas Particulas inertes
combustiveis do leito

o Mistura de sélidos .
- Secagem; - Captura de 6xidos de enxofre.

- Devolatilizacao;

- Combustao do carbono fixo;
- Formacao de cinzas;

- Fragmentagao.

*A fase gasosa inclui o gés de fluidizacio e os gases produto.

Figura 8 — Principais mecanismos fisicos e quimicos que formam parte da combustao de solidos
em leito fluidizado. Fonte: do autor.

Existem diversas formas de descrever a combustao de sélidos em reatores LFB.
Os modelos podem ser classificados com respeito as dimensoes espaciais utilizadas, em
relagdo a consideragao do tempo como variavel (regime estaciondrio ou transiente) ou
em fun¢ao da abordagem considerada para tratar as fases que compoem o evento, como
a abordagem Euleriana-Fuleriana e Euleriana-Lagrangiana (MASON et al., 2015; OKA,
2004; SOUZA-SANTOS, 2004).

Para o estudo da combustao de solidos em reatores de leito fluidizado, na maioria
dos modelos, o interior do reator costuma ser dividido em trés regides: o leito, a zona de
splash e o freeboard, apresentadas na Figura 9. A regiao do leito, como o seu proprio nome
o indica, refere-se ao local onde encontram-se os sélidos inertes e ocorre a fludizagao do
leito, consequentemente a formacao de bolhas. A zona de splash compreende o espaco
acima da superficie do leito onde as bolhas estouram, o que promove a presenca de
algumas particulas que escapam momentaneamente do leito. Por fim, a regidao superior do

reator é a do freeboard, composta pelos gases produto do processo e material particulado

(SINGH; BRINK; HUPA, 2013).
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Figura 9 — Representacao das regides do reator LFB. Fonte: adaptado de Scala e Salatino (2002).

Em geral, os modelos que utilizam a abordagem Euleriana-Euleriana aparecem
com maior frequéncia em estudos da combustao de solidos em reatores de leito fluidizado.
Nesses modelos, a fase das particulas recebe o mesmo tratamento que a fase dos gases, ou
seja, tanto a fase gasosa quanto a fase solida sdo consideradas fluidos. Consequentemente,
esse tipo de modelo nao consegue fornecer informacao suficiente sobre a dindmica das
particulas, pois nao considera as suas propriedades fisicas como a sua forma, seu tamanho,
como ¢ feito na abordagem Euleriana-Langragiana (CALEGARI, 2012; HOOMANS et al.,
1996; KLOSS et al., 2009).

No presente trabalho, apresenta-se um modelo matematico da abordagem
Euleriana-Lagrangiana. Essa abordagem ¢ ideal para avaliar fendmenos fisicos que estejam
relacionados com o escoamento de particulas, como as interagoes entre particulas. O
consideravel custo computacional em funcao do nimero de particulas simuladas ¢é a
desvantagem. Porém, varios autores como Curtis e Wachem (2004) e Kloss et al. (2009)
apontam que nas ultimas décadas vem-se trabalhando no aprimoramento das ferramentas
computacionais e dos métodos de resolucao das equagoes.

A abordagem Euleriana-Lagrangiana considera a fase gasosa como continua e a
fase das particulas como discreta. O movimento, a variacdo de temperatura e massa das
particulas conseguem ser acompanhadas individualmente. As equagoes correspondentes as

fases continua e discreta sao apresentadas a seguir.
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2.4.1 Equacoes governantes da fase continua

O comportamento da fase continua é descrito pelas equagoes de Navier-Stokes,
dadas pelos principios de conservacao de massa, quantidade de movimento linear, energia
e das espécies quimicas.

O principio da conservacao da massa para a fase gasosa é representado pela seguinte
equagcao,

PV () = S )
onde p e u sao a massa especifica e o campo de velocidade do escoamento gasoso,
respectivamente. V é o operador divergente e o termo S, representa o acoplamento
entre as fases continua e discreta, ou seja, a transferéncia de massa das particulas para a
fase gasosa.

O principio da conservacao da quantidade de movimento linear é uma aplicacdao da

segunda lei de Newton, dada por,

d(pu)
ot

+V(pu-u)=—-VP+V -1+ pF+8S,, (6)

onde P é a pressao externa exercida sobre o fluido, F representa as forgas que agem sobre
0 escoamento, T é o tensor das tensoes viscosas e o termo S, representa o acoplamento
entre as fases continua e discreta, ou seja, a influéncia da velocidade das particulas na
velocidade do escoamento.

Quanto ao principio de conservacao de energia, tém-se a equacao da energia, dada

por,

d(pE)
ot

+V . (puE)=-V - -pu+V(EVT)+V - (T -u) + Sy, (7)

onde F é a energia total, k refere-se a condutividade térmica, T é a temperatura da fase
gasosa, o termo Sp representa o acoplamento entre as fases continua e discreta, ou seja, a

influéncia da temperatura das particulas na fase gasosa.
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Por fim, o principio da conservagao das espécies quimicas é dado por,

9(pYy)
ot

£V (puY) = V(DV(pY) + S + Ry, (8)

onde Y; e D sao a fracao méssica e a difusividade da espécie ¢, e Ry é o termo correspondente
a taxa de reacao da espécie i, a qual depende do modelo de reagao quimica considerado.
Dessa forma, a fase continua é modelada pelas equagdes (5)-(8). Ressalta-se que para
resolver este sistema de equagoes ele precisa ser fechado. Para isso utilizam-se as chamadas
equacoes de estado que podem ser representadas de diversas formas, dependendo das
consideracoes feitas no modelo. Além disso, sdo necessarias condi¢oes de contorno e
condigoes iniciais que dependem do problema de aplicagdo em estudo. Mais detalhes
podem ser encontrados em Calegari (2012), Ferziger e Peri¢ (2002), Fortuna (2012) e
Maliska (2004).

2.4.2 Equacgoes governantes da fase discreta

O comportamento das particulas é descrito por meio da fase discreta. Para cada
particula p tem-se um sistema de Equagoes Diferenciais Ordinarias (EDOs) associado. A
posicao de cada particula é dada por,

dx,

H = Up, (9>

onde xp, ¢ o vetor posicao da particula e up, é o vetor velocidade da particula. Da segunda
lei de Newton, tem-se,

du
m, M g, (10)

onde m, sao a massa da particula e F, ¢ o termo das forcas externas que agem sob a
particula. O termo da Fj, em (10) pode ter varias maneiras de ser representado conforme
a abordagem escolhida. Na literatura distinguem-se duas principais: modelo das particulas
discretas ou DPM (sigla em inglés para Discrete Particle Model),

Fp:FD(u—up)—i-w, (11)

Pp
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onde Fp é o coeficiente de arrasto, g ¢ a aceleracao da gravidade, p, é a massa especifica da
particula e u é a velocidade do escoamento na posi¢ao da particula, termo que representa
o acoplamento no sentido gas-solido. A outra abordagem é a do modelo de elementos
discretos ou DEM (sigla em inglés para Discrete Element Model),

e

Fp = Z(Fc,pj +Fapj) + Fagp+ Fpgp + myg, (12)
j=1
onde n, ¢ o numero de particulas em contato com a particula p, F.,; ¢ forca elastica
de contato entre as particulas, F,; ¢ forca de amortecimento viscoso, Fq,_, ¢ forca de
arrasto gés-particula e Fp,; ¢ forca devido a pressao externa, mais detalhes em Geng e
Che (2011).

Pode-se perceber pelas equacoes caracteristicas das abordagens DPM e DEM, que a
primeira nao considera as interagoes entre as particulas. Consequentemente, o modelo DEM
¢ mais complexo e possui um custo computacional maior. Porém, varios pesquisadores
apontam que para estudar da melhor maneira a dinamica das particulas em um reator de
leito fluidizado o DEM deve ser considerado. Ainda assim, o DPM é utilizado em funcao da
sua simplificidade. Mais detalhes sobre as abordagens podem ser encontrados nos trabalhos
de Centeno-Gonzélez et al. (2017), Geng e Che (2011), Kloss et al. (2009) e Lu, Third e
Miiller (2015).

Conforme Centeno-Gonzalez et al. (2017), a taxa de variagdo de massa pode ser
descrita para cada fase do processo da combustao.

Para a etapa da secagem, tem-se a seguinte expressao,

dm,,
dt

13
1— YHQO,s,p ( )

Yi,0s0 — Y
20,s,p H>0
= kcAspp In (1 + ,
onde k. ¢ o coeficiente de transferéncia de massa, m, e A, sdo a massa e a area de
superficie da particula p, Yu,0 € Yu,0,5, correspondem a dgua contida na fase gasosa e
nas particulas. A taxa de variacdo da temperatura da particula durante a secagem é
dada por,

dT, dm

b = hA (T —T,) — —Lhsy + A pepo (o — T2), (14)

er dt P
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onde cp, e €, sao o calor especifico e emissividade da particula p, h é o coeficiente
convectivo de transferéncia de calor, hy, é o calor latente da agua, o é o coeficiente
de Stefan-Boltzmann, ¢r representa a temperatura de radiacao, 7, ¢ temperatura da
particula e T temperatura do escoamento na posicao da particula, termo que representa o
acoplamento no sentido gas-sélido.
Na etapa da combustao do carbono fixo tem-se que,
dm,, pRTYo, D,R

— A, , 15
dt P Myo, Do+ MR (15)

onde Yp, e M, 0, sao a fracao massica local e a massa molecular de O, D, a coeficiente
da taxa de difusao, R a taxa cinética de oxigénio e R é a constante universal dos gases.

Os termos R e D, sdo dados por,

(T, +T)/2]°7
y ,

P

Do:CI

R = Cy exp(—E,/RT,),

onde (' e (5 sdo constantes e F, representa a energia de ativacdo. A taxa de variacao da
temperatura da particula é dada por,

dT,

d
mycy—L = hAy, (T = T,) =0, 34

dtp hreac + AS,pEPU(QS;l% - T4)' (17>

p

onde hyeqe € 0 calor liberado na combustao do carbono fixo.

Pode-se notar que ainda nao foi comentado sobre as equagoes que descrevem a
taxa de variacao da massa e da temperatura durante a etapa da devolatilizagao. Essa
é a etapa que mais difere entre os modelos da fase discreta propostos na literatura,
o que se deve ao fato de que ela domina em complexidade no processo de combustao.
Consequentemente, € dificil propor uma equagao ou um conjunto de equagoes para descrever
de forma generalizada.

A escolha do modelo depende de dados experimentais sobre a degradacao térmica
da biomassa de estudo, como no trabalho de Centeno-Gonzalez et al. (2017), no qual, em
funcao da biomassa que foi analisada, a taxa de variacao da fragdo massica das particulas

¢é descrita em duas etapas, por meio das equagoes de Arrhenius, dadas por,
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do
d—tp = A; exp(—E,/RT,)(1 — ay)?,
(18)
do
d—tp = Ay exp(—E,/RT,)(1 — )3,

onde «, é a fracdo maéssica, F, é a energia de ativacao e A; e Ay sao os fatores
pré-exponenciais para cada equagdo. A primeira equagdo em (18) descreve de forma
mais adequada os primeiros instantes da devolatilizacao e a segunda equacao o restante
desse processo.

Dessa forma o sistema de EDOs associado a cada particula é dado pelas (9), (10),
(13), (14), (15), (17) e (18). Salienta-se que o calculo das variaveis da particula como posigao,
velocidade, temperatura e massa esta acoplado ao campo de variaveis do escoamento da
fase dos gases, pois as fases trocam massa, momento e energia. Além disso, sdo necessarias
condigbes iniciais para cada uma das EDOs. Nos trabalhos de Geng e Che (2011) e Singh,

Brink e Hupa (2013) pode-se encontrar mais detalhes sobre as equagdes da fase dispersa.
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3 METODOLOGIA

Para a revisao teorica, inicialmente foram descritos os conceitos para o entendimento
minimo do problema abordado neste trabalho. Logo, integraram-se as diversas formas
de descrever a combustao das particulas de biomassa em um reator LFB. Elaborou-se
uma explicacdo do que ocorre com as particulas desde que ingressam no reator até serem
convertidas nos respectivos produtos do processo. Também, considerou-se alguns aspectos
sobre os reatores de leito fluidizado relevantes para o processo da combustao, como a
fluidizagao do leito e as condigoes de operacao.

Na tultima parte da formulacao do problema, foram relacionados os modelos da
combustao de biomassa em reatores LFB mais recorrentes na literatura. Conferiu-se maior
detalhe aos modelos que oferecem melhor conhecimento sobre comportamento das particulas
ao longo do processo, como os modelos que seguem a abordagem Euleriana-Lagrangiana.

Este capitulo descreve a metodologia numérica utilizada no presente trabalho.
Para a implementagao de métodos numéricos para o estudo da dinamica das particulas
de biomassa em um reator LFB foi utilizado um modelo matematico da dindmica das
particulas obtido a partir das equagoes (9) e (10). O modelo matematico utilizado descreve
a posicao e velocidade de cada particula p, em um escoamento bidimensional, e é dado

pelo sistema de EDOs a seguir,

dz

&

dy

PTG

(19)

du

7;) = %(u - up)a

dv

7; = %('U - UP)?

sendo (z,,y,) a posicao da particula p, u, e v, as componentes da velocidade da particula,
u e v sao as componentes da velocidade do escoamento continuo na posicao da particula
e T, €T, sao o tempo caracteristico das velocidades u e v, respectivamente. O modelo
matematico simplificado (32) assume que: o escoamento possui um numero de Reynolds

relativo pequeno, de forma que nao consideram-se os efeitos de turbuléncia.
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No presente trabalho, considera-se que o campo de velocidade da fase continua é
imposto analiticamente e a interacao entre as fases ocorre somente no sentido gas-sélido.
Nas seguintes subsecoes mencionam-se mais detalhes sobre a discretizagao espacial da fase

continua e temporal da fase discreta.

3.1 Discretizacao espacial da fase continua

Para aproximar numericamente os escoamentos ¢ usual delimitar uma regiao do
espago onde ocorre o fenomeno. Essa regido delimitada é normalmente chamada de
dominio computacional. Para a discretizacao das variaveis no dominio, este é composto de
uma malha e esta por sua vez de células, conforme apresentado na Figura 10. A malha
pode apresentar diversas formas e padroes, mas neste trabalho considerou-se que ela é

estruturada, uniforme e suas células quadradas (FORTUNA, 2012).

j+2

1-2 1-1 ) 1+1 +2

Figura 10 — Representagao de uma malha computacional, onde o tamanho das células é dado
por: Az = z; — x;,—1 e Ay = y; — yj—1. Fonte: do autor.

No presente trabalho, a velocidade do escoamento é aproximada em cada uma das
células da malha. Como a velocidade do escoamento influencia na velocidade das particulas
¢é necessario avaliar a velocidade do escoamento na posi¢ao de cada particula. Esta avaliacao
¢ feita por meio do acoplamento entre as fases continua e discreta. O acoplamento entre

as fases é feito por meio da interpolacao usando uma aproximacao do delta de Dirac. O
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delta de Dirac (0) pertence a uma classe mais geral de fungdes chamadas funcionais ou

simplesmente distribui¢oes. O delta de Dirac satisfaz as seguintes propriedades,
d(x—xp) =0, se x # xp,

/OO dx — xp)dr =1, (20)

—00

6(z — xp) = 6(x, — @),

que ndo se enquadram na teoria de integracao do calculo convencional (BALAKRISNAN;
2003; KUSSE; WESTWIG, 2006).
No presente trabalho, a aproximacao do delta de Dirac é bidimensional e ¢é

representada por,

5}21()( —Xp) = 0n(® — )00y — Yp), (21)

sendo,

o= = 1o (757). @

onde, h é o comprimento da célula da malha euleriana (h = Az = Ay), d;, é a aproximagao
do delta de Dirac 1D e ¢ é uma funcao aproximadora. A funcao aproximadora utilizada é

apresentada no trabalho de Griffith e Peskin (2005) e é dada por,

B =2 = \1+4r]—4r?), 0<|r| <1,

o(r) = § L(5—2fr| — /-7 +12r[ = 4r2), 1<|r| <2, (23)

0, |r] > 2,

r— T,
h
posicao da particula p é,

sendo r = . Logo, uma variavel ¢ definida na malha euleriana, interpolada para a

Pp = Z bijOn (x5 — Xp )%, (24)
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nesse somatério, os indices ¢ e j sdo das células pertencentes ao suporte de ¢(r), que neste
caso, ¢ composto por 4 células em cada direcao, conforme apresentado na Figura 11. O
suporte é um conjunto de células da malha, delimitada pela prépria aproximacao do delta

de Dirac para realizar a interpolagao.

j+2
j+1 ‘ \

,_ / llm\ \\

: Vi I"O::“\‘\\\\\\
j-1
ji-2

1-2 1-1 i i+1 +2
a) b)

Figura 11 — Representagdo de a) uma malha computacional com o suporte de ¢(r) (zona
sombreada em azul) e b) da aproximacao do delta de Dirac. Fonte: do autor.

3.2 Discretizagao temporal da fase discreta

Para resolver numericamente o sistema de equagoes (32) utilizou-se o método de
Runge-Kutta de segunda ordem (RK2). Esse método pertence a familia de métodos de
passo tnico, pois calcula-se a aproximacao de uma variavel z no instante ¢;,; conhecendo-se
apenas o valor da aproximagao no instante imediatamente anterior ¢, (BURDEN; FAIRES,

2010). Dado um problema de valor inicial (PVI),

dz
© = (t,2). t€ ltoty]

(25)
2(to) = 2o.

A solugao numérica de 25 por meio do método RK2 pode ser escrita de forma geral,
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zZ0 = Z(t()),
Zk+1 = 2k + At¢<tk7 2k At)7

sendo z, o valor da varfavel z no tempo t, e At é o tamanho de passo no tempo, dado por
At = (ty—t9)/N, sendo N o ntimero de subintervalos. Assim, ¢ é dado por t;41 = t,+At,
com 0 < k < N e z, é a aproximagao de z(t;). Finalmente, ¢(t, zx, At) é uma fungao que

depende do método escolhido. Neste caso, o método RK2 utilizado é dado por,

G (ths 21, At) = ;[f(tk, 2i) + fte + AL, 2, + At f (g, 21))]- (27)

Salienta-se que o método RK2 é um método explicito, o que significa que nao
precisa-se resolver nenhum tipo de equacao algébrica. A solucao aproximada pode ser
calculada apenas somando as parcelas do lado direito da equagao em (26) (BURDEN;
FAIRES, 2010).

A ordem de convergéncia do erro deste método é 2. Embora existam métodos de
ordens maiores, a preferéncia se deu pelo fato da aproximacao do delta de Dirac escolhida

em (23) possuir a mesma ordem.
3.3 Verificagdo numérica dos métodos implementados

A verificacdo de um método numérico tem como objetivo determinar se um modelo
matematico é resolvido adequadamente por meio de um método numérico. A verificagao
numérica é feita por meio da analise da ordem de convergéncia. Dessa forma foram
verificados, computacionalmente, o método RK2 e a aproximacao do delta de Dirac,
que sao de segunda ordem (BURDEN; FAIRES, 2010; GRIFFITH; PESKIN, 2005). As
implementagdes dos métodos numéricos foram feitas na linguagem C.

Geralmente, a solugdo numérica de um método numérico com uma ordem de
convergéncia ¢, admite uma expansao do erro global em poténcias de h, onde h pode
representar At ou o tamanho de uma célula computacional. Com isso, se f., é a solugao
exata (que é o que procura-se idealmente) e f,um(h) é a solugdo numérica do método (a

qual deveria de se aproximar dessa solucao exata). Pode-se estimar a ordem empregando
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tamanhos de passo diferentes, neste caso, diminuindo o tamanho de h em uma razao de

h h
2,isto é, h, —, —,.
7lsoe7 72747

ordem de convergéncia ¢, tem-se,

... Para tal, tem-se f,,(h), fnm(%), fnm(%), .... Para um método com

|feac - fnm(h>| ~ h. (28)

Dessa forma, para um h > 0 suficientemente pequeno, tem-se,

|fe;t - fnm(h)| ~ h? 29

|f€z_fnm(h)| hq/2q ( )
Assim, a estimativa para a ordem do método é dada por,
[fex = fnm(h)|> _
’ ’fefr_fnm<%)’

Mais detalhes em (STOER; BULIRSCH, 2002).
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Este capitulo apresenta a verificacdo numérica descritos no capitulo anterior. Para
o teste de verificagdo numérica do método de RK2 apresentado em (26) - (27) aplicados as
equagoes da posicao da particula descritas em (32), foram utilizadas as seguintes solugoes

manufaturadas,

1
xp(t) = i cos(2mt),

1
Bo(t) = = sin(2nt),

(31)

1
uy(t) = py sin(27t),

1
vp(t) = ~5- cos(27t),

para o calculo das posicoes e velocidades da particula no tempo. Com a escolha das

solugoes manufaturadas o problema a ser resolvido é dado por,

ddﬂ;p - 217T sin(27t),
CZJZ’ — _217r cos(2mt),
(32)
ddutp = cos(2nt),
CZ}tp = sin(27t).

Para analisar a ordem de convergéncia do método numérico utilizado, analisou-se o

erro cometido em um instante do tempo ty, sendo t; = 0,4, para distintos ntimeros de
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subintervalos de integracao, apresentados nas Tabelas 4 e 5.

Tabela 4 — Verificagdo numérica do método de Runge-Kutta de segunda ordem para o célculo de

Tp € Yp.

N Erro z, Ordem Erro y, Ordem

64  5,888879e-06 — 1,913413e-06 —
128 1,472191e-06 2,000028 4,783439e-07  2,000028
256 3,668641e-07 2,004647 1,211956e-07 1,980710
512 9,186415e-08 1,997672  3,009794e-08  2,009600
1024 2,300284e-08 1,997689  7,474078e-09  2,009697
2048 5,750708e-09  2,000001 1,868519e-09  2,000000

Fonte: do autor.

Na Tabela 4 observa-se que os erros no calculo z, e y, convergem para zero a
medida que aumentam-se os subintervalos avaliados (N) no periodo de tempo considerado.
A ordem de convergéncia dos erros nos calculos de z, e y, oscila ao redor de 2, conforme

esperado.

Tabela 5 — Verificacdo numérica do método RK2 para o célculo de uy, e vp.

N Erro u, Ordem Erro v, Ordem

64  1,202233e-05 — 3,700092¢-05 —
128 3,005524e-06 2,000028 9,250051e-06  2,000028
256 7,614940e-07 1,980712 2,305075e-06 2,004647
512 1,891110e-07 2,009600 5,771995e-07 1,997671
1024 4,696101e-08 2,009697 1,445311e-07 1,997690
2048 1.174025e-08 2,000000 3,613276e-08 2,000001

Fonte: do autor.

Na Tabela 5 observam-se resultados similares aos da Tabela 4, os erros no calculo
u, € v, convergem para zero a medida que aumentam-se os subintervalos avaliados (N)
no periodo de tempo considerado, e a ordem de convergéncia dos erros também oscila ao
redor de 2, como descrito na literatura.

Para o teste de verificagdo numérica da aproximacao da interpolagao por
aproximagao do delta de Dirac apresentado em (20) - (24) foram utilizadas as seguintes

funcoes,

u(z,y) = cos(2mx) sin(27my),
(33)

v(z,y) = ey,
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para representar o campo de velocidades do escoamento continuo no célculo da velocidade
da particula. Foi escolhido uma posicao no dominio, de forma que esse ndo pertenca a
malha e a aproximacao do delta de Dirac foi usada para verificar a interpolacao.

Para analisar a ordem de convergéncia do método numérico foi utilizado uma
malha computacional de [0, 1] x [0, 1] e posicao escolhida para a particula foi: x, = 0,7 e
yp = 0,4. A andlise se realizou para distintos passos de integracao conforme apresentado

na Tabela 6.

Tabela 6 — Verificacdo numérica da aproximacao do delta de Dirac para o calculo de U(xyp,yp) €
Vi(zp, yp)-

N Erro U(zp,yp) Ordem  Erro V(zp,yp) Ordem

64 9,102598e-04 — 5,227715e-05 —
128  2,273601e-04  2,001299  1,245900e-05  2,068992
256  5,676707e-05  2,001853  3,268156e-06  1,930640
512 1,420241e-05  1,998918  7,788220e-07  2,069111
1024 3,552208e-06  1,999348  2,042450e-07  1,930992
2048  8,879147e-07  2,000223  4,867420e-08  2,069072

Fonte: do autor.

Na Tabela 6 também observam-se resultados similares aos das tabelas anteriores,
os erros no céalculo U(z,,y,) € V(x,,y,) convergem para zero a medida que aumentam-se
os subintervalos avaliados (N) no periodo de tempo considerado. Enquanto que a ordem
de convergéncia dos erros oscila ao redor de 2, conforme esperado.

Ressalta-se que o presente trabalho é parte de uma série de trabalhos que foram
concebidos no programa de Iniciacao Cientifica desenvolvido no Laboratério de Computagao
Cientifica (LCC/UFSC) e registrado pela Pré-reitoria de Pesquisa (PROPESQ/UFSC).
Nos anexos encontram-se os resumos apresentados sobre os trabalhos predecessores a este.
Inicialmente, no Seminério de Iniciacao Cientifica da UFSC em 2015 foi apresentado um
trabalho no qual se estudaram os métodos de passo Unico explicitos para a resolugao
de EDOs. Dando continuidade a esse trabalho, no Congresso Nacional de Matematica
Aplicada e Computacional (CNMAC) de 2016 foi apresentado uma verificagdo numérica
para um modelo matematico do transporte de goticulas com evaporacao. Por fim, na VI
Escola de Combustao do presente ano foi apresentada uma verificagao numérica de um
modelo mateméatico do transporte de particulas, nele se introduziu o acoplamento das

fases do escoamento por meio da interpolagao por aproximacao do delta de Dirac.
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5 CONSIDERACOES FINAIS

O estudo de processos fisicos e quimicos sempre tem sido associado a proposta de
modelos tedricos e matematicos, bem como ao desenvolvimento de métodos numéricos.
A modelagem mateméatica possui grande importancia nos processos de engenharia, pois
fornece alternativas para resolver problemas e permite o entendimento das interacoes de
diferentes fendomenos e parametros que formam parte de um processo.

No desenvolvimento do presente trabalho foi identificado que os modelos da
abordagem Euleriana-Lagrangiana para retratar processos de conversao termoquimica,
especialmente combustao, de biomassa em reatores de leito fluidizado sdo escassos, embora
nos ultimos anos venha crescendo o niimero de trabalhos que utilizam esse tipo de modelo.
Outro ponto que vale a pena ser mencionado é que percebeu-se que os trabalhos que
tentam simular a fluidodindmica do leito com as reagoes quimicas em um modelo para o
processo da combustao em leito fluidizado também sao dificeis de serem encontrados, o
que pode ser devido a dificuldade de elencar esses dois tipos de fendomenos.

Por fim, este trabalho abre possibilidades para varios trabalhos futuros como:

e Estudo de metodologias para a verificagdo numérica do acoplamento do sistema de

equacgoes do modelo da dinamica das particulas.
e Resolugdo numérica de um modelo matemético para o escoamento continuo.

e Inclusao da variacao de massa e de temperatura relacionadas ao processo da

combustao de biomassa no modelo das particulas.
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aplicagdo na area de dinamica dos fluidos computacional.

Palavras-chave: andlise numérica, equacdes diferenciais ordindrias, métodos de Runge-
Kutta
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1 Introducao

Um escoamento multifdsico é constituido por duas ou mais fases com propriedades
fisicas distintas. Esse tipo de escoamento possui aplicagoes em diversas areas, como con-
versao de energia, processamento de materiais e nas industrias do petréleo, quimica e ali-
menticia. Os escoamentos multifasicos podem ser classificados em: gas-liquido, gas-sélido,
liquido-sélido e trifasicos, como visto em [1,3,5]. O presente trabalho tem como interesse
a investigacdo de um modelo mateméatico para um escoamento bifasico, gés-liquido, onde
a fase liquida é composta por goticulas, por exemplo, um spray, como em [1-3]. Um mo-
delo matematico para as goticulas (fase dispersa) é descrito e o método de Runge-Kutta
de segunda ordem ¢ utilizado para a verificagao numérica do transporte e da evaporagao
das goticulas em um meio gasoso, conforme [1,4]. A formulacao euleriana-lagrangiana é
utilizada para as fases continua (gds) e dispersa, respectivamente, como visto em [2]. Este
trabalho é considerado um passo inicial para o estudo da dinamica de um spray de etanol
em uma camara de combustao.

2 Modelo matematico

Um modelo matemdtico para a posigao e a evaporagao das goticulas, em um escoamento
bidimensional, é dado pelas equacoes diferenciais ordinérias,

dzy

dt = Up, (1)
dy

d7tp = Upa (2)
dm,, 1
W = —amm (3)
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sendo (z,,yp) a posicao da goticula p, u, e v, as componentes da velocidade, m, a massa
e T, € 0 tempo de vida da goticula. O modelo matemético simplificado (1)-(3) assume
que: u, e v, sdo iguais as componentes da velocidade do escoamento (fase continua), as

wdypa

goticulas sao esféricas, dessa forma, m, = , onde d, é o diametro da goticula e pg a

massa especifica da fase dispersa, conforme [1,3]. O campo de velocidade da fase continua
¢é imposto analiticamente e a interagao ocorre somente no sentido gas-liquido, sem o efeito
reciproco. A velocidade da goticula p, u, = (up,v,), é obtida a partir da velocidade do
escoamento, por meio de uma interpolagao para a posigao da goticula. Considera-se ainda
que todas as goticulas tenham a temperatura de saturagao, de forma que nao hé variagao
de temperatura. Assim, a fase continua possui uma temperatura constante e maior que a
temperatura de saturacao das goticulas. Despreza-se as interagoes entre as goticulas.

3 Consideracoes finais

A verificacdo numérica da metodologia aplicada ao modelo matemético proposto apre-
senta ordem de convergéncia 2, conforme o esperado. Apesar de simplificado o modelo
matematico implementado, para a evaporacao das goticulas, é considerado importante
como um primeiro passo da investigacao. A partir deste modelo espera-se estender a
metodologia para problemas mais complexos que incluam, por exemplo, a combustao.
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Abstract. Um escoamento multifasico ¢ constituido por duas ou mais fases com propriedades fisicas distintas. Esse
tipo de escoamento possui aplicagdes em diversas areas, como conversdo de energia, processamento de materiais e nas
industrias do petroleo, quimica e alimenticia, como visto em [1]. Existem diversos problemas de aplicacdo que
envolvem o transporte de particulas, como a combustdo de biomassa e sprays de etanol e a emissdo de fuligem. O
presente trabalho tem como interesse a investigacdo de modelos matematicos para um escoamento bifasico, gas-liquido
ou gas-solido, onde a fase solida (ou liquida) é composta por particulas. Um modelo matematico bidimensional para as
particulas (fase dispersa) é descrito por meio de um sistema de equacdes diferenciais ordinarias. O método de Runge-
Kutta de segunda ordem ¢ utilizado para a verificagdo numérica do transporte das particulas em um meio gasoso. A
formulacdo euleriana-lagrangiana é utilizada para as fases continua (gas) e dispersa, respectivamente. O campo de
velocidade do escoamento ¢ imposto. O acoplamento entre as fases (em um sentido) € feito por meio da interpolagdo
usando uma aproximacdo do delta de Dirac. A verificacdo numérica da metodologia aplicada ao modelo matematico
proposto, apresenta ordem de convergéncia 2, conforme o esperado. Apesar de simplificado o modelo matematico
implementado ¢é considerado importante como um primeiro passo da investigagdo. Ja foi investigada a verificacdo de
um modelo matematico que incluia a evaporacdo de goticulas. Os proximos passos da investigacdo incluem a analise
de distribui¢des de probabilidade para as posi¢des e tamanhos (iniciais) das particulas visando a extensdo da
metodologia para problemas que envolvam a combustdo. Dessa forma, pretende-se analisar alguns efeitos, como o
tamanho das particulas, no processo de combustao.

Keywords: Escoamento bifasico, Transporte de particulas, Modelo Euleriano-Langragiano.
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