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UTZIG, J., DinAmica das Particulas em Leito Fluidizado Circulante 2016. 322 f.
Tese de doutorado, Universidade Federal de Uberlandia, Uberlandia, Brasil.

Resumo

A presente tese é voltada a investigacgdo da dinamica das particulas em um riser de
leito fluidizado circulante (CFB). Os leitos fluidizados sdo comumente encontrados em
aplicacoes de diversas dreas industriais, como na secagem e revestimento de particulas, na
polimerizacao, na combustao e gaseificacao de carvao ou biomassa, no craqueamento ca-
talitico de gaséleo. Dada a importancia da compreensao fenomenolégica dos mecanismos
que ocorrem nestes equipamentos, este trabalho utiliza de experimentacoes fisica mate-
rial e numérica para investigar, descrever e prever o escoamento gas-sélido ascendente em
escala piloto. Para isso, a Unidade Piloto de Riser e Ciclones foi projetada e construida,
bem como seu controle e sistema de medi¢ao éptica, a Anemometria por Efeito Doppler
(PDA). O escoamento também foi avaliado por Fluidodinamica Computacional, como
um segundo pilar sobre o qual a presente tese esta suportada, através da solucao de um
modelo matemdtico euleriano-lagrangeano transiente de particula pontual, que considera
colisdes entre particulas e delas com paredes rugosas do riser, implementado no cédigo
UNSCYFL3D. Os resultados de ambas simulacoes fisica material e numérica dos estu-
dos de caso propostos, evidenciaram a formacao de estruturas de macro e mesoescala,
derivadas de efeitos geométricos e fluidodinamicos, respectivamente. Ocorre segregacao
do escoamento da fase sélida na base do riser e recirculacao no topo, devido a saida
em T. A PDA evidenciou: a formagao da estrutura core-annulus desde a alimentagao
das particulas nos maiores carregamentos, a tendencia de segregacao radial e axial de
diametros de particulas e a deposicao nas regioes préoximas a parede, onde as particulas
téem maior flutuagao de velocidade. As solugoes numéricas indicaram pouca influencia
das forcas de Saffman e Magnus, porém grande influencia da rugosidade da parede e do
efeito da turboforese. O modelo matemdético foi comparado frente as medicoes fisicas,
mostrando bom grau de validacao para concentracao de particulas no centro do riser e

para velocidade axial média das particulas.

Palavras-chave: Fscoamento gds-solido, Riser, Leito Fluidizado Clirculante, Fluidodinamica

Computacional, Anemometria por Efeito Doppler
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UTZIG, J., Particle Phase Dynamics in a Circulating Fluidized Bed Riser 2016.
322 f. PhD Thesis, Universidade Federal de Uberlandia, Uberlandia, Brasil.

Abstract

This thesis is focused on the particle phase dynamics in a circulating fluidized bed riser
(CFB). Fluidized beds are commonly encountered in many industrial applications such as
drying and coating of particles, polimerizations, combustion and gasification of coal and
biomass, gasoil fluid catalytic cracking. Given the importance of the physical understan-
ding about CFBs, in this work experiments and simulations are carried out to explore,
describe and predict the upward gas-solid flow in pilot scale. Therefore, the Pilot Unit of
Riser and Cyclones was designed and built, as well as its control and optical measuring
systems, the last one by using Phase Doppler Anemometry (PDA). Besides that, the flow
was solved by Computational Fluid Dynamics, as the second pillar on which this thesis
is based, through the solution of an Eulerian-Lagrangian unsteady point-particle model,
with inter-particles collisions and impact on rough walls, implemented on the in-house
code UNSCYFL3D. The results from both experiments and simulations have shown the
macro- and meso-scale structures formation, caused by geometrical and fluid dynamics
effects, respectively. Particle phase flow segregation occurs near the particle inlet and also
recirculation at the top of the riser, due to the T shape outlet. The PDA results show
the core-annulus structure formation from the bottom of the riser in the higher mass loa-
dings, the tendency of radial and axial segregation of particle diameters and the particle
deposition near the riser wall, where the discrete phase has higher velocity fluctuations.
On the other hand, the simulation results show little influence of Saffman and Magnus
forces over the particles flow, however great impact of the roughness wall model and of
the turbophoresis effect. About the model validation, good agreement is found mainly to

particle concentration at the riser centre and to the particle phase axial velocity.

Keywords: Gas-solid flow, Circulating Fluidized Bed Riser, Computational Fluid Dyna-

mics, Phase Doppler Anemometry.
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CAPITULO I

Introducao

1.1 Prolegbmenos

Pensadores, inovadores, empreendedores de solucoes, é dos engenheiros a coragem
para investir frente a Natureza e usé-la para o bem da humanidade. Sua aplicacao sobre
as Ciencias Naturais na busca pelo entendimento do mundo material, carrega o dever de
transformar teorias em realidade pratica e, com isso, traduzir o idioma de Deus.

A sugestao de que a Natureza ¢ constituida por elementos indivisiveis, particulas
minusculas que unidas dao forma a tudo, é tanto antiga como atual e se mostra verdadeira.
Desde o conceito atomista de Deméerito de Abdera (460-371 a.C.), discipulo de Leucipo e
contemporaneo de Sécrates, até os mais modernos achados no presente momento, como o
do béson de Higgs, a ideia fundamental permanece: o tecido do espago-tempo é composto
de quantidades minimas e unitarias, algo que hoje sabemos serem diferentes formas de
energia. Esta ideia permeia o conhecimento da Natureza, de dtomos a galdxias, avaliados
cada qual pelo referencial Fisico-Matematico conveniente.

Entre as menores e as maiores estruturas materiais conhecidas, nos encontramos
observando e refletindo sobre cada uma delas. Nesta dimensao, o espago-tempo nos é

familiar, palpavel, sensivel; reside na lacuna entre aglomerados de particulas fundamentais



cuja sinfonia se reflete em elementos quimicos e aglomerados de galaxias que compode o
Universo. O mundo pratico, terreno, acontece em escalas perceptiveis pelo ser humano
regular, embora ele saiba que as florestas também se movem em uma escala de tempo que
s6 percebem os olhos demorados.

Portanto, este é o local da Engenharia, aquele em que se é capaz de manipular a
Natureza para um fim desejado e direcionado ao bem-estar da sociedade humana. En-
quanto navegou no oceano do tempo, o Homem construiu castelos e mdquinas, produziu
alimentos artificiais e langou sondas além do sistema solar. Para tanto, a compreensao dos
mecanismos que produzem os fenomenos naturais € condicao primaria e é alcancada pelo
uso sistematico da razao que, auxiliada pela emocao, elabora os conceitos que compoe as
disciplinas da Filosofia Natural: a Fisica e a Matematica. Produto delas é a Engenharia,
que porventura requer ainda visitar a Quimica e a Biologia.

Grande maioria das aplicacdes de engenharia se fazem no dominio do continuo, uma
hipétese simplificadora adotada para permitir a descricdo da matéria sem variacdo ou
perda de propriedades ao ser infinitamente dividida. Sobre este principio, o engenheiro-
cientista escreve modelos matematicos que representam com maior ou menor nivel de
detalhamento a realidade fisica. Este processo é uma transposicao de realidades, em que
equacoOes matematicas podem representar, em um mundo virtual, um fenomeno que ocorre
no mundo material, tal qual a ideia platonica que difere o mundo das formas imperfeitas
daquele das formas perfeitas, o mundo das ideias.

O papel desta ciencia aplicada deve ser medido dada a contextualizacao do espaco
geografico no qual estd inserida, considerando sua responsabilidade promotora de desen-
volvimento tecnolégico. Sua contribuicao para o bem-estar social, neste aspecto, deve
se basear na mais adequada interacao com os recursos naturais, através de aplica¢oes
eficientes e pouco agressivas ao meio-ambiente. Mundialmente os esforcos de engenheiros-
cientistas seguem nesta direcao, investigando a fenomenologia natural através de experi-
mentos e solucoes de modelos matematicos.

Entre os problemas frequentes e desafiadores da Engenharia, estao os que envolvem

escoamentos multifasicos — aqueles em que mais de uma fase da matéria estd presente



durante o transporte, sejam misturas de gases e liquidos, liquidos e sélidos, gases e sélidos
ou os tres simultaneamente. Nestes casos, comuns em processos industriais, os mecanismos
de transferencia de energia e de massa sdao complexos, especialmente se o escoamento
estiver em estado de turbulencia, se houver mudanca de estado fisico e ocorréncia de
reacoes quimicas. A fenomenologia por tras de alguns destes efeitos, como a turbuléncia
e a mudanca de fase, reside em uma area da Fisica que ainda é dada como sem solucao,
porém na Engenharia, é inescapavel lidar com eles.

A classe dos escoamentos de misturas entre gases e sélidos na forma de particulas
— elementos discretos de formas geométricas variadas, com dimensoes frequentes entre
micrometros e milimetros — é alvo da presente tese. Nos processos industriais, normal-
mente sao transportadas por escoamento turbulento de gas, com transferencia térmica e
ocorréncia de reagbes quimicas. A descrigao matemadtica do transporte de particulas, no
entanto, segue sendo desenvolvida mais profundamente ao longo das ultimas seis décadas
e atualmente recebe basicamente dois tratamentos matematicos distintos e visam ambos
descreve-lo.

Para ilustrar este fundamento da investigacao do movimento das particulas, imagine-
se uma ampulheta em posicao tal que a massa de particulas esteja na metade superior
e, pela acao do campo gravitacional, precipitam através do estrangulamento que divide a
ampulheta. Ao observa-la a certa distancia, alguém que a desconhece poderia supor que
o escoamento ocorrendo entre os dois vasos conicos é o de um liquido bastante viscoso ou
com uma viscosidade especial. No entanto, ao se aproximar e observa-la com cuidado,
pode perceber que sao corpos separados e, ainda, se pudesse ter a visao a partir de cada
grao de areia, veria a si mesmo em queda desde o compartimento superior. O trata-
mento matematico que utiliza do primeiro ponto de vista para descrever o movimento das
particulas, o faz como se o todo delas esta interligado e evolui sobre um campo estético;
o ultimo, trata cada particula separadamente conforme se desloca. Ambos, porém, se
dedicam & viabilizacao do entendimento e mais proxima representacao da dinamica real
das particulas em escoamento.

Desde as particulas que viajam do Saara a Amazonia, aquelas que catalisam reagoes



quimicas em processos industriais, o comportamento do escoamento gés-sélido deve ser
compreendido para ser previsto. A previsao dos fenomenos naturais, assim, é como pode-

mos falar a mesma linguagem da Natureza, este é o ideal do engenheiro-cientista.

1.2 Motivacao pelo tema

O tema do escoamento gas-sélido tem sido extensivamente estudado nas ultimas
décadas, principalmente por suas importantes aplicacoes nas industrias quimica e do
petréleo. Nesse tempo, experimentacoes fisicas e numéricas’ ampliaram o entendimento
sobre 0s mecanismos do escoamento, através do desenvolvimento e solucao de avancados
modelos matemdaticos baseados em principios ordenadores da Natureza e de equagoes
empiricas, muitas vezes necessarias para fechamento dos modelos. Por um lado, si-
mulacoes fisicas do escoamento gas-sélido permitem o levantamento de informacoes sobre
o comportamento real das fases presentes na mistura, e por outro, simula¢oes numéricas
em principio utilizam estas informacoes para comprovar a eficiencia de seus modelos e,
posteriormente, extrapolar as condi¢bes operacionais e espaco-temporais para aplica¢oes
diversas.

Neste contexto, a investigacao da fisica fundamental presente em escoamentos tur-
bulentos de mistura gas-sélido constitui uma atividade importante para a otimizacao de
processos industriais, posto que sua fenomenologia ainda nao é totalmente compreendida.
Particularmente na industria de refino do petréleo, este tipo de escoamento ¢é relevante e
se faz presente no transporte pneumatico em dutos, na separacao em ciclones, em reatores
de leito fluidizado, entre outras situacoes.

Este cendrio revela que a constituicao de modelos matematicos fiéis a Natureza é
dependente de simulacoes fisicas que orientem a sua validade. Quanto mais complexa
for a representacao virtual, mais importante é a confirmacao de que o modelo descreve

corretamente a realidade. Embora relevante comunidade dedicada aos sistemas particu-

INo presente trabalho, a nomenclatura de “experimentacio/simulacdo fisica/material” se refere a
estudos realizados em unidades reais, onde se executa medicGes com sondas e equipamentos; “experi-
mentagao/simulacdo numérica/computacional”, por outro lado, se refere ao estudo virtual, produzido
através de modelos matemaéticos e métodos de solucdo numérica.



lados tenha se desenvolvido no Brasil (MASSARANI, 2002; FREIRE; SILVEIRA, 2009),
hé escassez de estudos avancados — de alta resolucao espacial e temporal, ndao intrusivos —
que componham uma base empirica sobre escoamentos multifasicos em leitos fluidizados,
fundamentais para validacao e constituicao de modelos matematicos da fluidodinamica
tridimensional, transiente e de fases resolvidas. Isso é particularmente evidente para es-
cala piloto e sistemas com geometria complexa, uma vez que o dominio de escoamento
¢ um dos fatores relevantes para estudos de validacio. Risers? de Leito Fluidizado Cir-
culante (CFB, Circulating Fluidized Bed) fazem parte desta demanda, especialmente em
dimensoes fisicas e operacionais que ampliem os efeitos das maiores escalas da turbulencia
— como em escala piloto — inexistentes em unidades de escala laboratorial. Desta forma,
aproxima-se a analise das condicoes de aplicacdo e se obtém maior confiabilidade para
generalizacoes. Um exemplo cldssico de riser de CFB € o reator que compoe as Unidades
de Craqueamento Catalitico Fluido (UFCCs), conhecidas como o coragao das refinarias
de petréleo, Fig. 1.1%.

Além de atuarem como catalisadoras de reagoes quimicas, as particulas em reatores
de leito fluidizado promovem eficiente mistura de espécies quimicas e assim transferencia
de massa, e excelente distribuicao de temperatura, com relativamente baixa perda de
carga. Por isso, tém sido aplicados em diversos processos, como também na combustao de
carvao, na conversao termoquimica de biomassa, na industria farmaceutica e de alimentos.
A necessidade de modelar matematicamente com acuracia o escoamento gas-sélido destes
processos € crucial para seu projeto, otimizacao e ampliacao de escala.

Entre as abordagens matematicas adotadas para isso, a de dois-fluidos ou euleriana-
euleriana e a euleriana-lagrangeana sao as mais utilizadas e vem recebendo uma série de
aprimoramentos, como apresentam i, Dietiker e Shadle (2014) e Capecelatro, Pepiot e
Desjardins (2014), respectivamente. A solugao de cada modelagem para os escoamentos

multifasicos é realizada por um conjunto de métodos numéricos que assim formam a

?Equipamento em que ocorre escoamento ascendente confinado, mono ou multifésico, isotérmico ou
nao-isotérmico, com ou sem reacao quimica; a palavra sera usada ao longo da presente tese sem indicacao
do estrangeirismo.

3Fotografia tomada por Henry Franca Meier, em Marco de 2016.
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Figura 1.1: Unidade de Craqueamento Catalitico Fluido (FCC), Refinaria Henrique Lage -
REVAP, Petréleo Brasileiro S.A.: coracao das refinarias de petréleo, é uma das principais

aplicac¢oes de leito fluidizado circulante.

Fluidodinamica Computacional (CFD), a qual tem se tornado nas tltimas décadas uma
das principais referéncias para aplicacoes de engenharia. Naturalmente, a aplicabilidade e
confiabilidade de seus modelos deve ser comprovada frente a medicoes materiais e, assim,
as experimentacoes fisica e numérica, além de elaboracoes tedricas, se complementam para

construcao de conhecimento relativo ao tema.

1.3 Objetivos de pesquisa

A questao principal da presente tese é o comportamento das particulas em um riser

de leito fluidizado circulante, em escala piloto, decorrente da dinamica da fase e de sua



interacao com a fase continua. Os objetivos para esta investigacao, dos quais este trabalho

¢ resultado, sao:

o investigar a distribuicao espacial das particulas em um riser de CFB, bem como sua
dinamica via analise matematica e por experimentacao fisica, de forma que ambas

se complementem;

o projetar e construir uma unidade para experimentacao fisica de leito fluidizado cir-
culante, em escala piloto, que permita a analise do escoamento gas-sélido ascendente

por técnicas Opticas;

o desenvolver um sistema de controle e aquisicao de dados da unidade fisica tal que

permita sua operacao com seguranca e a distancia;

o viabilizar um sistema de medi¢ao e aplicar a técnica de Anemometria por Efeito
Doppler para medicao em alta frequencia da concentracao e velocidade das particulas

no riser de CFB em escala piloto;

o validar a modelagem euleriana-lagrangeana transiente, com forca-pontual e acopla-
mento de quatro-vias, considerando-se paredes rugosas, sob as Equacoes de Navier-
Stokes Médias de Reynolds frente aos dados de experimentacao fisica coletados na

presente tese;

o analisar o comportamento fluidodinamico das particulas em um leito fluidizado de
CFB, com énfase a identificacao da formacao de estruturas de macro e mesoescala,

a influencia de efeitos geométricos e ao desenvolvimento da estrutura core-annulus.

1.4 Escopo da Tese

A presente tese é organizada em oito capitulos, incluso o atual. No Capitulo II,
sao apresentadas caracteristicas fenomenoldgicas dos escoamentos gas-sélido e de leitos
fluidizados circulantes, sua fundamentacao e descricoes de como as fases interagem, bem

como o estado-da-arte da literatura especializada no tema. Em seguida, o Capitulo III



dispoe o embasamento teérico da modelagem matematica proposta para a experimentacao
numérica, considerando a abordagem euleriana-lagrangeana, modelos para a turbulencia
e para as interacoes entre as fases. Os métodos para solucao deste equacionamento sao
dados no Capitulo IV, além de metodologias para sua verificacao e para manipulacao dos
dados adquiridos na experimentacao fisica. Esta tltima é executada na Unidade Piloto
de Riser e Ciclones — UPRC, descrita no Capitulo V, onde também sao discutidas as
técnicas de medicao. Apresentados os dois pilares sobre os quais a presente tese esta su-
portada, o numérico e o fisico, o Capitulo VI relaciona os estudos de caso sugeridos para
investigacao do escoamento gas-sélido em riser de CFB, cujos resultados e sua discussao
constam no Capitulo VII. Por fim, o Capitulo VIII revisa os resultados, apresenta
conclusoes e perspectivas a respeito das investigacoes sobre o tema e nos Apéndices, os
estudos para desenvolvimento de projeto orientado por Fluidodinamica Computacional,

bem como as plantas dimensionais da UPRC estao disponiveis.



CAPITULO II

Escoamentos gas-sdlido

O presente capitulo visa elencar sucintamente conceitos fundamentais a respeito do
escoamento turbulento de gas com presenca de particulas em leitos fluidizados circulantes,
bem como o estado da arte deste tema na forma de revisao bibliografica. A fenomeno-
logia do escoamento é revisada como matéria de interesse da presente tese. Por fim, sao
elencadas as particularidades que requerem atencao e que sao discutidas nos capitulos

seguintes.

2.1 A fluidodinamica em risers de CFBs

Estudar escoamentos dos fluidos tem sido uma pratica que acompanha o pensamento
naturalista desde seus primeiros dias. Como parte importante da Ciencia moderna, este
tema colabora para o avanco de diversos processos industriais. O conhecimento sobre
escoamentos de uma Unica fase é bem estabelecido, embora o problema da turbulencia
permaneca em aberto. Diferentes situacoes podem ocorrer, entretanto, quando o escoa-
mento transporta uma outra fase dispersa no fluido, seja na forma de bolhas, goticulas
ou particulas. A existéncia desta segunda fase modifica o comportamento da primeira, a

continua, tal que ha troca de influencias entre ambas. Genericamente, os escoamentos em
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Figura 2.1: Representacao simplificada dos diferentes regimes de fluidizacao de particulas.

Adaptado de Levenspiel (1999).

que ocorre a presenca de mais de uma fase sao chamados multifasicos e sua investigagao
atrai a atencao de dezenas de grupos de pesquisa por todo o mundo.

A mistura gas-sélido é uma condigao multifasica em que particulas sélidas estao
dispersas e sao carregadas por uma corrente de gas, podendo aglomerarem-se em regioes
com maior densidade de particulas ou nao. Este tipo de escoamento tem vasta aplicagao
em processos industriais: na secagem de sprays para producao de pos; na remocao de po-
luentes; na catélise de reagoes quimicas; na conversao de energia em combustores. Uma
operacao importante ocorre nos leitos fluidizados, equipamentos de escoamento majori-
tariamente vertical contendo particulas em que uma fase gasosa é alimentada na base.
A corrente gasosa suspende as particulas, causando diferentes regimes de fluidizacao!,
conforme apresenta a Fig. 2.1. Os regimes se diferenciam pela velocidade do fluido wu,:
quanto maior for, mais suspensao e arraste de particulas ocorre através do leito, gerando
variados comportamentos até que as particulas sejam ejetadas do equipamento, condigao

em que o leito passa a ser fluidizado e circulante, se for reintroduzido na base do sistema.

Observamos acima que ha regioes do escoamento em que maior niimero de particulas

!Condicdo em que as particulas sdo levadas a ter um comportamento similar ao de fluido por meio de
sua suspensao por um gas ou liquido.
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esta presente. Elas impactam sobre o escoamento de diferentes formas se tiverem diferen-
tes diametros e massas especificas. Assim, percebe-se que os escoamentos gas-sélido sao
mais dificeis de se caracterizar em comparacao aos monofasicos: o escoamento de um gés
pode ser bem descrito pelo nimero de Reynolds, Re — a razao entre as forcas inerciais e

viscosas,

Re — Palts. (2.1)
Hyg

onde ug, I, p, € py s@o uma velocidade caracterfstica, uma escala de comprimento ca-
racteristica, a massa especifica e a viscosidade dinamica do gés, respectivamente. Ja o

nimero de Reynolds da particula, pode ser dado por

dy |ug —u
Re, = M) (2.2)
Hg
onde d, e u, sao o diametro e uma velocidade caracteristica da fase sélida. Outras medidas
que ajudam a caracterizar estas misturas sao a fragao volumétrica global de sélidos, ®,,,
e o nimero de Stokes, St, razao entre o tempo de resposta das particulas, 7,, e uma dada

escala de tempo caracteristica do escoamento do gas, 7., para a qual St é calculado:

St="2 (2.3)

Te
sendo que 7, é escrito como

- ppdf,
. 1841

(2.4)

e pp ¢ a massa especifica da particula e a fracao volumétrica de particulas, por sua vez,

- (2.5)

onde V ¢ a taxa volumétrica. As taxas e quantidades de cada fase também podem ser
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definidas pelo carregamento massico, 1, pelo fluxo massico de particulas, Gg, e pela razao
de carga, RC'[g/m?]. Considerando-se a taxa mdssica 1 e a drea da se¢ao transversal do

dominio de escoamento, Agr:

_ My

1 (2.6)
_ mp

GS — AST) (27)

RO =" (2.8)
Ve

Estes parametros podem dar ideia sobre o quanto e como as fases interagem entre
si. Avaliando-se o nimero de Stokes, observa-se que se St < 1, 7, é tao pequeno frente
ao tempo caracteristico do escoamento que as particulas se ajustarao instantaneamente
as estruturas turbulentas, servindo como suas tracadoras. Por outro lado, se St > 1, o
tempo de reacdo das particulas é muito maior que o daquelas estruturas e sua trajetoria,
portanto, € pouco afetada por variacoes de velocidade do fluido.

Outro parametro que mensura a relacao entre particulas e fluido é o nimero de
Arquimedes, Ar. A forca exercida pelo campo gravitacional e a for¢a de empuxo ou sus-
tentacao promovida pelo fluido sdo consideradas junto com as densidades das fases e o
diametro da particula. Como estas sao forcas de primeira importancia na avaliacdo de
escoamentos ascendentes, o nimero de Arquimedes é amplamente utilizado para caracte-
rizacdo operacional e consequente construcao de diagramas. Ar é dado por:

_ 9Pg (Pp — Pg) df)

13

Ar

(2.9)

O equilibrio de for¢as em leitos fluidizados também motiva a proposicao de uma
série de outros parametros uteis na identificacao de regimes. O principal deles, serve

como ponto de partida para a fluidizacdo e relaciona a perda de carga suficiente para a
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sustentacao do peso das particulas ao longo do leito

APreito = (pp — pg) (1 — ®4) gH, (2.10)

e aquela que se observa em um leito estagnado/fixo, em que ainda ndo ocorre sustentagao

das particulas, bem descrita pela equagao de Ergun:

150p,U (1 — ®,)°  1,75p,U% (1 — @)
P g g

Dadas estas duas expressoes para a queda de pressao e sabendo-se que havera uma
transicao entre leito fixo e fluidizado com o aumento da velocidade do fluido, a velo-
cidade minima de fluidizagao, U,,s, pode ser obtida pela equalizagao do lado direito das

Eqgs. 2.10 e 2.11, tal que (CROWE, 2006):

dpyUp,
Remp = % =\/A+ Ar —cy. (2.12)
g

Nas equacoes acima, ®,, H, U e ¥ sao respectivamente a fragao volumétrica global de
gas, a altura do leito em movimento, a velocidade superficial do gas (U = V;, /AST> ea
esfericidade média das particulas. As constantes c; e ¢y, podem receber diferentes valores
dependendo de cada caso e, por isso, recomenda-se que sejam definidos experimental-
mente. Os valores mais usados, no entanto, sao ¢; = 33,7 e ¢ = 0,0408, sugeridos por
Wen e Yu (1966).

Nesse contexto, outra caracteristica preponderante na dinamica do escoamento é
a concentragio de sélidos?. Crowe et al. (2012) classificam o escoamento como dilufdo
quando o movimento das particulas é controlado apenas por for¢as do fluido, enquanto que

no denso, é controlado por colisdes ou contato continuo com outras particulas. Analisando

2 Analogamente & concentracio de um soluto dissolvido em um solvente, a concentracio de sélidos é
uma forma de relacionar as quantidades das fases. Outras terminologias nesse sentido sao utilizadas no
presente trabalho com similar motivacao. Sempre que necessario, o termo ¢é esclarecido.
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{

a razao entre 7, e um tempo médio de colisao, 7,”, o escoamento é dilufdo se

<1, (2.13)

pois assim as particulas tem tempo suficiente para responder ao escoamento antes de uma

l

nova colisao — ou seja, 7, se refere ao tempo entre colisdes —, e denso se

Tp

> 1. (2.14)

col
Tp

Similarmente, Hadinoto e Curtis (2004) classificam em trés regimes: o macro-viscoso, em
que a transferencia de quantidade de movimento e energia entre as particulas se dé apenas
através do fluido; o transicional, em que o movimento das particulas ¢ influenciado tanto
pelo fluido, quanto por colisdes; e o inercial-granular, em que o movimento das particulas
¢ determinado por colisoes diretas e nao é afetado pelo fluido intersticial. Tipicamente,
considera-se a importancia das colisdes quando @, > 1072,

Sabendo-se da variacao de estado das fases gasosa-sélida, distintas condicoes de
fluidizacdo podem ocorrer. Geldart (1973) classificou experimentalmente quatro grupos
conforme as caracteristicas das particulas, gerando assim subdivisdes generalizadas que
sao amplamente utilizadas nos estudos sobre escoamentos multifasicos gas-sélido. Devido
aos comportamentos apresentados, separou os Grupos C (Coesivo), A (Aerado), B (Bor-
bulhante ou de Jorro) e D (Denso ou Granular), segundo ordem crescente de diametro
médio da particula e diferenca entre as densidades do sélido e do fluidizante, mapeados

na Fig. 2.2. Esta classificacao dispoe:

o Particulas do Grupo A: tipicamente na faixa de tamanhos de 20 — 150um, sao as
que exibem uma transicao do comportamento homogeneo para borbulhante quando
ha fluxo de gas além da condi¢go de minima fluidizacao. As bolhas produzidas
mantém-se relativamente pequenas e como resultado da expansao homogenea, a

fase densa do leito borbulhante permanece aerada;

o Particulas do Grupo B: s@o maiores, até cerca de Imm, fluidizam de maneira mais
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instavel com o aumento de seu tamanho e densidade. A fase densa permanece no
valor de fluidizacao minima e as bolhas, que ascendem mais rapidamente que o gés
intersticial, crescem rapidamente, principalmente como resultado de coalescencia.
Embora a acdo de mistura seja mais intensa que para o Grupo A, esse aspecto
positivo é normalmente compensado pelo menor contato gas-sélido resultante do
aumento do tamanho das bolhas, por problemas de atrito das particulas e pela

subsquente elutriacdo dos finos;

o Particulas do Grupo C: sao as menores, normalmente abaixo de 30um. No es-
tado de empacotamento, ha uma tendéncia para as particulas manterem-se unidas,
tornando-as dificeis de fluidizar; essa aderéncia pode ser atribuida a efeitos como
as pontes de liquido em forgas capilares (para pés timidos) ou por forgas de Van
der Waals. O resultado pode ser tal que o gas cria canais através do leito, no lugar
de distribuir-se uniformemente. Diversos métodos tem sido usados para facilitar
sua fluidizacao, incluindo agitacado mecanica, vibracao e tratamento quimico para

neutralizar as forcas de superficie;

o Particulas do Grupo D: as maiores particulas da classificacao de Geldart, acima
de 1mm, geralmente de baixa densidade e sao dificeis de fluidizar uniformemente.
Quando fluidizadas, a fase densa permanece na fracao de vazios da minima flui-
dizacao e as bolhas escoam mais lentamente que o gas intersticial; a mistura das

particulas é pobre.

Estas caracteristicas aplicadas na fluidizacao ascendente resulta em regimes iden-
tificaveis visualmente, como apresentados na Fig. 2.1, e quantificdveis. A Fig. 2.3 es-
quematiza os principais regimes em regioes medidas segundo uma velocidade superficial
adimensional do gas e um diametro adimensional das particulas, relacionado ao nimero de
Arquimedes. Este diagrama dispoe regimes em que o diametro/largura do dominio de es-
coamento é grande o suficiente para evitar regime empistonado. A localizagao dos grupos

de Geldart também ¢ apresentada, indicando sua relagao com os regimes de fluidizacao.



16

10,0

5,0
Grupo D

2,0
Grupo B
1,0

p, —p (.107)(kg/m?)

Grupo A
0,5

Grupo C
0,2

0,1
10 20 50 100 200 500 1000 2000

d, (pm)

Figura 2.2: Classificagao de particulas para fluidizacao: Diagrama de Geldart. Adaptado
de Geldart (1973).

Apesar disso, diferentes configuracoes fluidodinamicas do leito podem ser identifi-
cadas: baixos valores de d, facilitam a fluidizacao e arraste, resultando em transporte
diluido com (leitos circulantes — CFBs) e sem ejegao de particulas (leitos fluidizados con-
vencionais). Abaixo da velocidade terminal da particula, porém, se observa grande faixa
operacional de leitos convencionais, especialmente para particulas B de Geldart, além de
faixas em que ocorre leito de jorro e empacotado, ambos préximos da velocidade minima
de fluidizagao.

O diagrama da Fig. 2.3 tem sido bastante utilizado na literatura cientifica da &rea e
foi proposto por Grace (1986), o que motiva sua citagao como Diagrama de Grace, ainda

que o autor ja tenha apresentado versoes prévias duas décadas antes.

No entanto, discernir entre regimes globais de fluidizacao nao é suficiente, especial-
mente nos casos de transporte diluido, em que as particulas sofrem grande influéncia do

gés. As regides de baixo Ar e alta velocidade superficial — portanto acima da velocidade
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Figura 2.3: Regimes de escoamento gas-sélido ascendente: Diagrama de Grace. Adaptado

de Crowe (2006).

terminal — onde se aplicam os CFBs, dividem-se ainda em diferentes comportamentos.
O mapeamento destes comportamentos vem sendo relatado e se mostra importante para
melhor compreender o panorama fluidodinamico e assim melhor definir parametros ope-
racionais e de projeto. Nesse sentido, Chan et al. (2010), Mahmoudi, Baeyens e Seville
(2011) e Mahmoudi et al. (2012) propuseram regimes para CFBs operando com particulas
dos grupos A e B de Geldart, relacionando-os ao fluxo e a velocidade de transporte das

particulas. Conforme nota-se na Fig. 2.4, os autores sugerem regioes de escoamento as-
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cendente diluido (B), de escoamento com aparecimento de estrutura core-annulus® (C),
outra em que a estrutura anterior ocorre somada a uma fluidizagao turbulenta na base do
riser (D), de escoamento ascendente denso (E), além de regioces de transigao com pouca

acurdcia para medi¢ao (A;) e de choque pelo impedimento de escoamento livre (A,).

100
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Figura 2.4: Modos de operagao em um CFB relacionados ao fluxo e velocidade de trans-

porte das particulas (ZHANG et al., 2015).

Diversos estudos tém sido apresentados a comunidade cientifica a fim de contri-
buir no entendimento desta fenomenologia e consequentemente aprimorar as aplicacoes
industriais. As primeiras investigacoes materiais do escoamento gas-solido ocorreram na
metade do século passado realizadas por Kramers (1951), Heerden, Nobel e Krevelen
(1961), Andersson (1961) e Anderson e Jackson (1965). Em seguida, solugoes numéricas
microscépicas foram propostas (ARASTOOPOUR; GIDASPOW, 1979). Atualmente, as
experimentacoes fisica e numérica complementam-se mais intensamente e observa-se con-

tribui¢oes na dinamica fundamental dos escoamentos gas-sélido (FOX, 2014; TENNETT;

3Formacao do escoamento gés-sélido ascendente que ocorre em risers de secio transversal circular, em
que as particulas se concentram em uma regido anular (annulus) préxima a parede, enquanto o centro do
escoamento (core) contém pouca concentragao de particulas. Este comportamento é de interesse e serd
melhor discutido no decorrer da presente tese.
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SUBRAMANIAM, 2014; CAPECELATRO; DESJARDINS; FOX, 2015), na aplicagio em
risers (MILIOLIL; MILIOLIL; BOX, 2011; ROSSBACH et al., 2016), em dutos e canais (UT-
Z1G et al., 2015a; WACHEM et al., 2015; SOMMERFELD; LAIN, 2015) e em ciclones
(SOUZA; SALVO; MARTINS, 2012; SGROTT et al., 2015).

A literatura especializada demonstra que estudos aprofundados em risers se inten-
sificaram ha tres décadas; investigacoes materiais sao realizadas em escalas reduzidas em
comparacao a industrial e as principais caracteristicas avaliadas sdo a dinamica da fase
particulada (velocidade, flutuagoes de velocidade, concentracao, formacao de aglomera-
dos) e caracteristicas geométricas, através de técnicas como tomadas de pressiao (KIM;
TACHINO; TSUTSUMI, 2008), sondas de fibra 6ptica (PENG et al., 2011; CASTILHO;
CREMASCO, 2013), Anemometria por Efeito Doppler (WILDE et al., 2005), Veloci-
metria por Imagem de Particula (MCMILLAN et al., 2013), Tomografia por Raios-y
(BHUSARAPU; AL-DAHHAN; DUDUKOVI¢, 2006) e por Capacitancia Elétrica (DU;
WARSITO; FAN, 2004; WANG et al., 2012).

A forma construtiva dos risers de CFB influencia na estrutura do escoamento, como
encontraram Kim, Tachino e Tsutsumi (2008) quando avaliaram os efeitos de tres geo-
metrias para alimentacao das particulas no riser e outras trées, para a saida do riser.
Aplicando andlise de caos sobre sinais fisicos de pressao, os autores verificaram maior
circulacao de sélidos quando valvula em L para entrada de sélidos foi utilizada, frente a
valvula em J e com circuito selado. Quanto as saidas, observaram que o uso da forma
em C, em conjunto com circuito de entrada selado, promoveu alto fluxo de sélidos. You,
Wang e Zhu (2009) também avaliaram os efeitos de entradas com valvulas em J e em
L, porém numericamente: a estrutura do escoamento na regiao da base do riser, assim
como o comprimento caracteristico desta regiao, podem ser fortemente influenciados pela
forma da valvula, mas pouco influenciados pelas condicoes operacionais; a regiao central
do riser, sofre pouca influencia da valvula e muita das condigoes operacionais.

Efeitos da forma de entrada das particulas em um CFB também foram investigados
por Wilde et al. (2005), que utilizaram simula¢do computacional e leituras tridimensionais

de Anemometria por Efeito Doppler (LDA-3D). A comparagéao foi realizada entre uma
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entrada simétrica central e outra assimétrica, lateral na forma de Y. A primeira, devido
a nao dissipacao da passagem externa de gas, dificultou a mistura das particulas no
sentido radial; na segunda, os autores também verificaram desvio de gas no lado oposto
a entrada de sélidos, porém a formacao de um escoamento vorticial promove distribuicao
das particulas. Embora a entrada em Y cause melhor mistura, ha diferenca se for aerada
ou ndo, como estudaram Van Engelandt et al. (2007) utilizando LDA-3D. Os autores
observaram que a adicao de ar secundério levou a melhor mistura radial no riser.

Além dos efeitos de entrada, o escoamento em CFBs também ¢ influenciado pela
forma da saida. Van Engelandt et al. (2011) avaliaram experimental e numericamente
saidas em forma de L e T, com diferentes alturas e areas. A formagao de um vortice
de recirculacao foi constatada, o que retém particulas por mais tempo no riser, porém
¢é substancialmente reduzido pela saida em L. As simulac¢oes validaram a estrutura qua-
litativamente, mas nao quantitativamente. Utilizando modelos hibridos em simulagoes
numéricas, Shi et al. (2015) encontraram grandes diferengas ao investigar saidas axial e
laterais em forma de C, L e T. Em comparacao a saida axial, o tempo de residencia médio
das particulas é duas vezes maior usando a forma em L e tres, a forma em T. Os autores
sugerem que a causa € uma combinacao entre o escoamento descendente de sélidos no
topo e a formacao de estruturas em meso-escala na base no riser.

A configuragao geométrica do riser tem papel importante na dinamica das fases; o
impacto das formas de entrada e saida é dependente de ambas simultaneamente. Adi-
cionalmente, o préprio escoamento gas-sélido desenvolve complexas estruturas, devido a
nao-linearidade da turbulencia, a distribuicao de diametros das particulas, & formacao de
aglomerados e de concentragoes preferenciais. Este comportamento foi investigado por
Mathiesen, Solberg e Hjertager (2000), que mediram as propriedades dinamicas da fase
s6lida, além do diametro e concentracao de particulas. Paralelamente, resolveram modelo
euleriano com trés fases. Encontraram o comportamento core-annulus®, maior veloci-

dade relativa entre particulas menores e maiores no centro do riser, maior flutuacao das

1A estrutura core-annulus é uma formacao de concentracio preferencial de particulas em escoamentos
ascendentes turbulentos, promovida por acao da turbuléncia, em que as particulas se concentram em um
anel exterior préximo as paredes do equipamento, enquanto no centro, ha pouca presenca delas.
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particulas menores e maior presenca destas na regiao superior e central do riser, indicando
segregacoes axial e radial de diametros.

Mais recentemente, Shaffer et al. (2013) desenvolveram uma técnica bidimensio-
nal de Velocimetria por Imagem de Particula (PIV-2D) boroscépica e com alta taxa de
aquisicao, aplicando em riser de CFB. A alta resolu¢do temporal lhes permitiu verificar
jatos de gés dentro do leito que, quando deixam de existir, causam aglomeracoes de sélidos
em formas onduladas ou de estrias verticais. Os autores sugerem também que o compor-
tamento core-annulus nao ocorre imediatamente, mas sim um fenomeno médio de longo
periodo. A intrusao no dominio de escoamento ainda é uma necessidade ao se buscar dados
com maior resolucao temporal em leitos densos. Mesmo em CFBs extremamente densos,
medicoes por sondas de fibra 6tica fornecem informagoes sobre o escoamento gas-sélido,
como realizado por Wang et al. (2014).

A investigacao de risers de CFB também recebeu contribui¢oes de Pantzali et al.
(2013) e Pantzali et al. (2015), que avaliaram por LDA-3D a se¢do média e a base de
um riser, respectivamente. Na secao média, os autores encontraram o escoamento de
solidos altamente perturbado por sua alimentacao assimétrica a montante, tornando-se
totalmente desenvolvido axialmente em seguida, cuja componente de velocidade é bastante
maior que das dire¢bes radial e azimutal. As flutuacoes axiais também sdo as maiores,
indicando anisotropia, e nas outras direcoes, as flutuagoes sdo maiores que as velocidades
médias das particulas. Também ¢é anisotrépico o escoamento das particulas na base do
riser, porém as flutuacoes sao da mesma ordem nas direcoes axial e radial. Nesta ultima,
as flutuacdes decaem rapidamente conforme a quantidade de movimento passa para a
direcao axial, como mostraram através da tensao cisalhante da fase.

Consoantes com os estudos fisicos em risers, os numéricos também se desenvolveram.
Geometrias simplificadas, modelos uni e bidimensionais, com cinética quimica, seguindo
a abordagem euleriana-euleriana (E-E), foram trabalhados (DASGUPTA; JACKSON;
SUNDARESAN;, 1994; BENYAHIA et al., 2000; MARTIGNONI; LASA, 2001; SOUZA et
al., 2006), mas também em geometrias tridimensionais, com modelos cinéticos complexos,

seguindo variadas abordagens matematicas, considerando transferéncias de calor e massa
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(NAYAK; JOSHI; RANADE, 2005; LOPES et al., 2011). Embora conhecer os produtos
das reacoes seja o objetivo final dos processos em CFBs, ainda é preciso desenvolver
melhor os modelos que descrevem o movimento das particulas e de como elas interagem
com o gas.

O tratamento da dinamica das fases no escoamento gas-sélido é um dos principais as-
suntos discutidos pela comunidade cientifica. Recentemente, tem se buscado rever a gama
de modelos disponiveis e compreender suas melhores aplicagoes (BALACHANDAR; EA-
TON, 2010; VEGENDLA; HEYNDERICKX; MARIN, 2011; SUBRAMANIAM, 2013).
Apesar de suas peculiaridades, cada abordagem matematica permanece em constante de-
senvolvimento para aplicacoes gas-solido, como a de dois-fluidos ou euleriana-euleriana
(E-E) (PASSALACQUA; FOX, 2009; SHUAI et al., 2011; LI et al., 2012), a euleriana-
lagrageana (E-L) com elementos discretos (DEM, Discret Element Method) (JAJCEVIC
et al., 2013), a de lattice Boltzmann (WANG et al., 2013), a E-L. com simulagao das gran-
des escalas (MALLOUPPAS; WACHEM, 2013) e abordagens hibridas, como a Multiphase
Particle-in-Cell (MP-PIC) (ANDREWS; O’ROURKE, 1996; SNIDER, 2001; SNIDER;
CLARK; O’ROURKE, 2011).

Particularmente em risers de CFB, que normalmente tem dimensoes na ordem de
metros, os desafios continuam. Buscando avaliar diferentes modelos, Panday et al. (2014)
comparou os resultados de cinco simulacgoes para cinco casos experimentais, em condi¢oes
préximas a industrial, com medidas de pressao e velocidade dos sélidos, tanto Geldart
A quanto B. Os modelos compreendem abordagens E-E e E-L hibridas, com diferentes
resolucoes espaciais, condi¢oes de parede, modelos de turbuléencia e da dinamica da fase
sélida. Ambas abordagens foram bem-sucedidas em alguns aspectos, falharam em outros.
O perfil axial de pressao foi qualitativamente bem reproduzido pelos modelos nas condi¢oes
mais diluidas, mas sub-predito nas densas, indicando que hé um viés geral para predicao
da fracao efetiva de sélidos. Os modelos subestimaram regioces densas préoximas a entrada
e salda e os com baixa resolu¢ao sequer as previram. Comportamentos de meso-escala,
entretanto, puderam ser razoavelmente preditos, como perfis radiais de velocidade e fluxo

de sélidos. Similarmente, Adamczyk et al. (2014) compararam a performance de modelos
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E-E e E-L hibrido, especificamente o de fase discreta densa (DDPM, Dense Discrete Phase
Model) e também encontraram diferencas quantitativas no perfil axial de pressao do riser.

Utilizando o MP-PIC, Chen et al. (2013) resolveram casos de um CFB com particulas
Geldart A e B, com concentracoes diluidas a densas e compararam com resultados de mo-
delo E-E. Os autores identificaram a regiao densa na base do riser, a diluida no topo e
a estrutura core-annulus apenas qualitativamente. Os resultados do modelo hibrido nao
representaram adequadamente as condigoes densas, porém foram mais acurados que os
resultados de E-E com modelos convencionais, contrariamente ao uso do modelo de ar-
raste EMMS (Energy Minimization Multi-Scale), que apresentou resultados melhores que
o MP-PIC.

Estas variagoes de modelagem foram questionadas por Milioli e Milioli (2010), que
compararam simulacoes E-E com outras da literatura e dados experimentais. Os autores
avaliaram o tempo de média dos resultados, garantido que o escoamento estivesse em
estado-estacionario. Discrepancias entre os resultados foram encontradas. A simulagao
com maior resolucdo nao apresentou a melhor predicdo e mesmo utilizando condi¢oes
numéricas mais refinadas, os resultados nao foram melhorados como esperado. As solucoes

foram muito diferentes entre si e impedem andlises mais detalhadas.

2.2 Interacoes entre as fases no escoamento gas-sélido

O escoamento turbulento monofasico é inerentemente nao-linear e composto por
multiplas escalas. A insercdo de uma segunda fase, dispersa, é outra fonte de nao-
linearidades aplicada sobre a fase continua. Interagoes com o fluido e entre as particulas em
micro escala (1 — 5d,), resultam em estruturas organizadas na mesoescala (10 — 100d,),
que por sua vez afetam o comportamento do escoamento na macroescala (SUNDARESAN,
2000).

A concentracao de sélidos pode variar bastante e também resulta em diferentes for-
mas de interacao com a fase fluida, como apresenta a Fig. 2.5. De um leito empacotado

a um diluido, citam Tenneti e Subramaniam (2014), a magnitude da concentragao deter-
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mina a importancia dos efeitos sobre a vizinhanca e, junto a velocidade relativa entre as
particulas, também determina a importancia das interacoes por colisao frente as com o
fluido. H4 distribuicao de velocidades no movimento de cada particula, determinada tanto
pelas forgas aplicadas pelo fluido, quanto pelas colisdes. Estas flutuacoes de velocidade
sao fundamentais na formagao de concentragoes preferenciais, além de afetar de forma

particular a transferéncia de quantidade de movimento entre as fases.

Figura 2.5: Exemplos da influéncia de particulas sobre o escoamento: a) contornos e
isosuperficies da temperatura do gds em um escoamento gas-sélido diluido (®, = 0,01);
b) contornos da velocidade do fluido em um escoamento gas-sélido denso (®, = 0,4).

Adaptado de Tenneti e Subramaniam (2014).

As flutuagoes de velocidade das particulas decorrem do seu transporte turbulento
e a influéncia inversa, das particulas sobre o escoamento, gera um fendémeno de alteracao
da estrutura turbulenta, conhecido como modula¢ao da turbuléncia (Fig. 2.5 b)). Con-
comitantemente, as flutuacoes de velocidade do gas agem sobre a fase sélida criando um
mecanismo acoplado. O acoplamento, portanto, é a condicao de ligacao ou influéncia
entre as fases ou intra-fase. Mesmo em fragoes volumétricas muito baixas, na ordem de
®, = 107°, uma suspensao de particulas pode alterar as propriedades do escoamento: a
energia cinética turbulenta pode aumentar ou diminuir, assim como sua taxa de dissipacao

e, entao, a taxa de transferéncia de energia a partir do movimento das grandes escalas.
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Tais mecanismos, portanto, requerem ser compreendidos e adequadamente considerados
na modelagem matematica. Uma classificacao destas interacoes, segundo ®, e a relagao
entre 7, e a escala de tempo de Kolmogorov <TK = \/g ) e/ou 7, é sugerida por Elghobashi
(1994), conforme a Fig. 2.6: nas suspensoes muito dilufdas (¢, < 107°) as particulas tém
efeito desprezivel sobre a fase continua, condi¢ao chamada acoplamento de uma-via — ha
apenas influéncia do fluido sobre as particulas; em fragoes maiores (107% < ®, < 107*), a
interacao muitua entre as fases ja é observada, condicao nomeada acoplamento de duas-vias
— tanto o fluido age sobre as particulas, quanto estas sobre o fluido, mas colisoes podem
ser desprezadas; e em suspensoes densas (®, > 107%), a distancia entre as particulas ¢ tal
que colisdes ocorrem com muita frequéncia e nao podem ser desprezadas, de onde tem-se
o acoplamento de quatro-vias — o fluido age sobre as particulas, estas sobre o fluido e

também sobre elas mesmas.

Os escoamentos turbulentos presentes na Natureza e nos processos industriais sao
frequentemente nao-homogeneos e nao-isotrépicos, o que impacta na distribuicao da con-
centracao de particulas. Muitos estudos tem mostrado que, nestas condicoes, as particulas
tendem a concentrarem-se nao-uniformemente em regides de baixa vorticidade e alta taxa
de cisalhamento, citam Balachandar e Eaton (2010). Esta concentragao preferencial, pode
também ser chamada de aglomeracao inercial, devido a diferenca de inércia entre as fases,
expressa por St. A compreensdo, entretanto, dos mecanismos de interagao particula-
estrutura turbulenta, é importante mesmo em situacoes ideais, como o fizeram Burton e

Eaton (2005).

As regioes densas de um escoamento, onde a concentracao de particulas é maior que
em suas vizinhancas, sao estruturas aglomeradas que podem induzir uma modificacao na
turbulencia diferente daquela feita por uma suspensao homogeneamente dispersa. Mesmo
esta dltima, pode desenvolver-se em aglomerados apenas como resultado da transferencia
de quantidade de movimento entre as fases e, através das flutuacoes destas regides, gerar e
sustentar turbulencia. Este comportamento foi investigado por Capecelatro, Desjardins e

Fox (2015), que limitaram o escoamento gés-sélido as interagoes de quatro-vias. Observa-
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Figura 2.6: Regimes de interagao entre as particulas e a turbuléncia. Adaptado de Elgho-

bashi (1994).

Figura 2.7: Concentracoes preferenciais em turbuléncia homogénea isotropica: a esquerda,

particulas com St = 0, 6; a direita, St = 8, 1. Adaptado de Wood, Hwang e Eaton (2005).
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ram forte correlacao entre a concentracao de particulas e sua temperatura granular, muito
baixa flutuacao das particulas dentro dos aglomerados, aumento da velocidade média das
particulas que gera uma producao de arraste altamente anisotrépica. Além disso, os au-
tores constataram distribuicdo nao-gaussiana da fracao volumétrica de sélidos, indicando
maior frequéncia de regides densas.

O conhecimento e adequada modelagem das interac¢oes entre as fases sao importan-
tes para correta andlise e entendimento de variadas situagoes. Souza, Silva e Utzig (2014),
por exemplo, estudaram o escoamento gés-sélido ascendente em um difusor em que ocorre
descolamento da camada limite na aresta da expansao, constatou-se experimentalmente.
Utilizando modelos para acoplamento de duas- e quatro-vias, além de considerarem a ru-
gosidade das paredes, os autores encontraram que as colisoes e a redispersao das particulas
na secao transversal do difusor causada pela rugosidade das paredes torna os perfis de
velocidade e concentracao mais homogeneos, reenergizando a regiao préxima a parede e
recolando o escoamento. O modelo estocédstico de colisao inter-particulas validado por
Sommerfeld (2001), tem se mostrado eficiente e economico computacionalmente, uma vez
que cria uma particula parceira ficticia e testa uma probabilidade de ocorrer colisao. Si-
milarmente, o modelo de rugosidade da parede tem sido validado e observado como funda-
mental para correta dispersao da fase sélida quando em contato com paredes. Mallouppas
e Wachem (2013) simularam numericamente o escoamento gés-sélido em um canal retan-
gular, considerando os tres possiveis acoplamentos e diferenciando modelos para tensao
viscosa do fluido, para colisao entre particulas e para rugosidade da parede. Os resultados
demonstraram que os modelos de colisao e de rugosidade sao imprescindiveis mesmo em
fragdes volumétricas de sélidos muito baixas, mesma constatagdo de Vreman (2007).

Estudos da fluidizacao em dutos e canais tem servido para aprimorar a compre-
ensao sobre as formas e consequencias das interacoes entre fluido e particulas. Embora
possa se fazer uma analogia entre os escoamentos nestes dois dominios, as propriedades
da fase continua se mostram diferentes, segundo Lain e Sommerfeld (2012). Uma notével
influencia na distribuicao das particulas e em suas colisdes com as paredes, além de maior

flutuacao dos sélidos, foi observada no escoamento em duto, ao variar as condigoes de
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acoplamento e rugosidade da parede. Outros fenomenos, como a segregacao de diametros
da fase sélida e o aparecimento de escoamento secundario, ocorrem apds curvas em dutos
e podem ser investigados com modelos adequados mesmo em abordagem numérica esta-
ciondria, mostraram Lain e Sommerfeld (2013). Assim, a localizacdo do escoamento em
que ocorre a maxima concentracao de particulas, a intensidade do escoamento secundario
e como diferentes particulas o afetam, a influéncia do assentamento gravitacional, da re-
dispersao na secao transversal de diferentes diametros devido a turbuléncia ou a colisoes
com paredes, ou o impacto dos acoplamentos sobre a perda de carga do escoamento podem
ser mais profundamente investigados (SOMMERFELD; LAIN, 2015).

De fato, é extensa e complexa a gama de mecanismos que ocorrem entre fluido-
particula. O ntmero de graus de liberdade em um escoamento turbulento gasoso facil-
mente atinge a ordem de 10® — o que indica a quantidade de estruturas turbulentas com
diferentes escalas de tempo e espaco — e a fase sélida comumente também dispoe de uma
variedade de diametros, formas e densidades. A combinacao de todos estes fatores resulta
em intrincadas relagbes nao-lineares. Nesse sentido, Utzig et al. (2015a) investigaram o
escoamento gas-solido através de simulagoes fisicas e numéricas. Identificaram uma distri-
buicao nao-monotonica de energia entre as escalas do escoamento, acentuada modulacao
das meso-escalas, maior previsibilidade do escoamento com particulas massivas e maiores,
bem como aumento na intensidade global da turbuléncia. Mesmo escoamentos diluidos se
mostraram complexos para determinar como e quais escalas sao majoritariamente afetadas

pela distribuicao de particulas.

2.3 Fenomenologia da fluidizagao sob turbuléncia

A fenomenologia do transporte turbulento de particulas, especialmente em escoa-
mentos confinados — onde a presenca de paredes é impactante sobre os campos avaliados—,
pode ser composta por contribui¢oes na forma de processos fisicos distintos. Simultanea-
mente a estrutura do escoamento fluido, estes processos sao responsaveis pela dispersao

das particulas, que podem estar sujeitas a diferentes forcas. Dispersdes mais homogeneas,
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nas quais a concentracao de particulas é razoavelmente a mesma em todo dominio, ou me-
nos homogeneas, quando ocorrem acumulos como concentracoes preferenciais ou aglome-
rados, sao resultado das caracteristicas fisicas da distribuicao de particulas e de, portanto,
como se da o seu transporte.

Segundo Guha (2008), os processos fisicos que ocorrem em escoamentos multifasicos
incluem: o movimento browniano, a difusdo turbulenta, a turboforese, a termoforese (por
vezes entendida como Efeito Soret), o choque inercial, o assentamento gravitacional, e
a inducao de movimento por campo eletromagnético. Em escoamentos confinados, uma
importante forma de concentracao preferencial é a deposicao de particulas nas paredes ou
seu aprisionamento em regioes proximas a elas. Fsse fenomeno € expressivo e normalmente
indesejado em equipamentos industriais, pois a formacao de zonas de alta concentracao
pode ser perigosa e tornar o processo ineficiente.

Alguns dos processos fisicos de deposi¢do podem ser mais pronunciados e outros,
despreziveis, dependendo das condicoes operacionais. Particulas inerciais, portanto com
alto tempo de relaxacao, transportadas em escoamentos ascendentes turbulentos nao-
homogeneos, como os que ocorrem em CFBs, sao principalmente submetidas a turbofo-
rese.

Este efeito foi primeiramente reconhecido por Caporaloni et al. (1975) em es-
tudo a respeito da deposicao de particulas inerciais, contabilizando para compreensao do
fenomeno, além do movimento browniano, o mecanismo entao chamado por eles de veloci-
dade turboforética. Esta constatacio recebeu pouca atengao nos anos seguintes (REEKS;
SKYRME, 1976; WOOD, 1981) até Reeks (1983) também cunhar independentemente o
movimento com nome idéntico, turboforese, com base na mesma observacao: a ocorrencia
de migracao de particulas em um escoamento nao-homogeneo, de zonas com alta para
baixa intensidade turbulenta, mesmo sem gradiente de concentracao e fluxo liquido de
fluido em qualquer dire¢ao. Ao examinar as condi¢oes sob as quais a Lei de Fick poderia
ser considerada como uma representacao plausivel da dispersao de particulas, o autor per-
cebeu a revelagao de uma corrente adicional a de difusao, fazendo analogia a inducao por

energia térmica, a termoforese. Posteriormente, Kallio e Reeks (1989) simularam numeri-
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camente grande intervalo de tempos de relaxagao e relagoes de densidade fluido/particula,
a fim de avaliar a deposicao em tantas diferentes condi¢ées. A velocidade de deposicao
prevista se mostrou adequada com medidas experimentais.

Na turboforese, a interacao entre o movimento inercial das particulas e a nao-
homogeneidade do escoamento turbulento resulta em deslocamento das particulas no sen-
tido da maior para menor intensidade turbulenta, 7;: como 7; = 0 na parede e i; > 0
em qualquer ponto do escoamento turbulento, havera um fluxo de particulas em direcao
a parede. O gradiente nas flutuagoes de velocidade, portanto, é o principal fator para
ocorréncia da turboforese, mesmo que a concentragao de particulas seja uniforme — a nao-
uniformidade levaria ao transporte por difusao, possivel de ser previsto pela Lei de Fick
(GUHA, 1997).

Young e Leeming (1997) apresentaram vasto estudo tedrico a respeito da deposigao
de particulas em dutos e, considerando o perfil médio tipico deste tipo de escoamento,
sugeriram que o componente simétrico do tensor tensao na direcao radial é tal que, para
yT < 40, o efeito da turboforese é impulsionar as particulas para a parede enquanto que,
para y™ > 40, sdo projetadas para o centro do duto, embora com menor intensidade devido
ao menor gradiente, como apresenta a Fig. 2.8. A maior concentracao de particulas presas
na regiao proxima a parede é mantida se o transporte de volta ao seio da fase fluida por
difusao turbulenta for equilibrado pela turboforese. Os diversos mecanismos de deposicao,

por sua vez, sao apresentados na Fig. 2.9.

Trajetérias médias
» temporais das particulas

Figura 2.8: Comportamento hipotético das particulas exclusivamente sob turboforese em

um duto. Adaptado de Young e Leeming (1997).
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Figura 2.9: Curva de deposicao de particulas segundo diferentes mecanismos. Experimen-

tos de Liu e Agarwal (1974). Adaptado de Guha (2008).

A curva de deposicao tem sido apresentada por diversos autores que em sua maioria
exploram o escoamento desenvolvido ascendente, posto que choques inerciais sao evita-
dos e o assentamento gravitacional tem menor influencia, restando efeitos de difusao e

turbuléencia. Ela relaciona a velocidade adimensional de deposicao

J,
o _Yp
Vaep = Cr w (2.15)
onde J, é o fluxo de transferencia de particulas para a parede, CJ é a densidade média
de particulas (em massa de particulas por unidade de volume) e u,, a velocidade de

cisalhamento, com o tempo adimensional de relaxacao da particula

2
gy (2.16)

v
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onde v é a viscosidade cinemadtica do fluido. Guha (2008) separou numericamente os
efeitos de diferentes mecanismos para evidenciar, na Fig. 2.9, as regioes dominadas por:

difusdo, em que V! decresce em baixos valores de 71; difusdo mais choque devido as

dep

estruturas turbulentas, em que V!

2p aumenta algumas ordens de magnitude; inércia, em

que a velocidade de deposicao reduz conforme as particulas forem maiores. O autor
também demonstra que a rugosidade das paredes, um gradiente de temperatura (com
temperatura maior no centro do duto) e a adigdo de campo eletromagnético, aumentam
a velocidade de deposicao especialmente na regiao de difusdo. A gravidade, por sua vez,
através da forca de Saffman, pode colaborar da mesma maneira se uma dada particula
chegar a regiao de camada-limite com velocidade maior que a do fluido, resultando em
deslocamento radial positivo.

Modelos tedricos para a deposigao de particulas foram propostos por Reeks (1983),
Guha (1997) e Young e Leeming (1997), que desconsideraram efeitos dos sélidos sobre o
fluido, portanto adotando o acoplamento de uma-via. De fato, considerar o acoplamento
de duas-vias requiriria cdlculo recursivo. Além disso, o escoamento turbulento foi con-
siderado estacionario, utilizando perfis obtidos experimentalmente ou através de modelo
de gradiente de difusao. Mais adequada descricao dos processos fisicos que ocorrem na
dinamica das particulas, entretanto, exige completa informacao sobre a evolucao da po-
pulacao de particulas e campos turbulentos bem definidos. Estas necessidades puderam

ser trabalhadas com calculos de Fluidodinamica Computacional.

Fechamento do capitulo

No presente Capitulo, a fundamentacao a respeito de escoamentos gas-sélido em ri-
sers de CFB foi apresentada, junto a revisao da literatura especializada no tema, em que
identificou-se sua relevancia junto a comunidade cientifica. A dinamica da fase sélida vem
sendo investigada em diferentes regimes de escoamento e nao ha consenso relativo a mo-
delagem matematica mais adequada. Isso porque o avanco cientifico sobre a compreensao

das interacoes entre géas e particulas tem levantado questoes cada vez mais complexas, que
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exigem por conseguinte, mais adequadas representacoes matemdticas. Portanto, localiza-
se a contribuicao da presente tese pela andalise fisica e numérica do escoamento em riser de
CFB, via técnica éptica de alta frequencia e simulagoes de CFD, especialmente no cenario

brasileiro.
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CAPITULO III

Estrutura matematica

Neste capitulo, a modelagem matematica para escoamentos gas-sélido é discutida
e apresentada. Inicialmente, conceitos fisicos e abordagens matematicas sao revisadas,
seguidos da proposicao de modelos gerais para cada uma das fases. Particularidades,
como o fechamento do problema da turbuléncia através de diferentes métodos e modelos
para os acoplamentos entre as fases, também sdo apresentadas. Assim, é sugerida a
estrutura matematica para predizer a fenomenologia dos escoamentos em leito fluidizado

circulante.

3.1 Modelagem matematica da conservagao

A modelagem matemaética inserida no contexto da Fisica newtoniana, apoia-se sobre
os principios ordenadores da Natureza, postulacoes que regem e direcionam a anélise, esta-
belecidos pelo ser humano a partir de sua contemplacao do mundo. Um deles, o principio
ordenador da conservacao, trata das transformagoes: o sistema avaliado é continuo e tem
suas propriedades conservadas no tempo-espaco.

Assim, as propriedades conservdveis podem ser avaliadas por sua variacdo em

relacao ao tempo e a cada direcao do espaco. Quando feita considerando variagoes espa-
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ciais, a analise é tida como microscopica, em contraponto aquela que é feita apenas em
relacio ao tempo, a macroscépical. Os modelos matemdticos microscdpicos, portanto,
sao capazes de predizer variagoes energéticas e de quantidade de matéria em campos com
o passar do tempo. A solugao destes modelos usualmente se dd através de aproximacoes
numéricas, o que, em conjunto ao modelo matematico e a visualizacao dos resultados,
constitui a Fluidodinamica Computacional (CFD).

A aplicacdo de CFD para investigagio de leitos fluidizados circulantes (CFBs) em
escala piloto ou maiores, traz como principal dificuldade a enorme diferenca entre as esca-
las espaco-temporais: as maiores estruturas do escoamento podem ser da ordem de metros,
contudo elas podem ser diretamente influenciadas pelas interacoes particula-particula e
particula-fluido, as quais ocorrem abaixo da escala milimétrica. Devido a tamanha se-
paracao, ainda nao é viavel que apenas um Unico modelo possa resolver todas essas escalas.
H4, portanto, uma hierarquia de métodos que modele os fenomenos em diferentes escalas
de espaco e tempo, com diferentes niveis de detalhamento.

E conveniente classificar os métodos através da modelagem de cada fase separada-
mente. A dinamica de cada fase pode ser descrita por: (a) considerar a fase como uma
colecao de particulas discretas que obedecem a 22 Lei de Newton — efetivamente uma sim-
plificagdo das interagdes moleculares —, o que requer uma abordagem lagrangeana; ou (b)
adotar a descricao de continuo para a fase substituindo a estrutura molecular real por um
meio hipotético, em uma abordagem euleriana. Fsta tltima é adotada para descrever o
movimento microscopico dos fluidos através das equagoes de Navier-Stokes. Desta forma,
pode-se elencar os métodos matematicos para escoamento gés-sélido como na Tabela 3.1.
Uma representacao grafica é dada na Figura 3.1.

Para entender a Tabela 3.1, podemos comecar pelos extremos. A modelagem
lagrangeana-lagrangeana (5) ¢ a mais fundamental, em que ambas as fases so repre-
sentadas por particulas e a interacao gas-sélido compreende as colisoes das particulas de
gas com maiores particulas de sélido. Este modelo é 1til apenas para escoamentos em

escalas extremamente pequenas. As virtuais particulas de gas ndao necessariamente devem

1Esta definicio ndo é consenso na Mecanica dos Fluidos, porém sers adotada na presente tese.
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Tabela 3.1: Classificacdo dos varios modelos utilizados para simular escoamentos gas-

sélido. Adaptado de Hoef et al. (2008).

Acopl
Nome Fase gasosa Fase solida C?p a¥n.ento Fscala
gas-sélido
Modelo de Fechamentos .
. de arrasto Industrial
bolha Lagrangeana Euleriana
disereta para as (> 10m)
bolhas
Modelo de . . Fechamentos FEngenharia
) . Fuleriana Fuleriana de arrasto
dois-fluidos e (~ 1m)
gas-sélido
Mode/lo de Fuleriana Fechamentos .
particula ~ Laboratorial
. (nao- Lagrangeana de arrasto
discreta . [ . (~0,1m)
~ . resolvida) géas-particula
nao-resolvida
Modelo de Condicao de
particula Euleriana Lacranceans contorno na  Mesoscopica
discreta (resolvida) srang superficie da  (~ 0,01m)
resolvida particula
Colisoes
Dinamica Lacranceana  Lacranceana elasticas na  Microscépica
molecular srang srang superficie da (< 0,001m)

particula

representar moléculas reais, mas grupos delas se a modelagem térmica for adequada.

No topo da tabela (2) estd a modelagem euleriana-euleriana, também conhecida
como modelo de dois-fluidos (TFM, Two-Fluid Model). Esta modelagem, até pouco
tempo, foi a Unica capaz de representar leitos densos (fragao volumétrica de gas ¢, > 0, 1).
Emprega a descrigao do continuo para ambas as fases e as interagoes entre elas é incorpo-
rada por correlacoes de forca de arrasto, que dependem da velocidade e fracao volumétrica
das fases localmente. Correlagoes para pressao e viscosidade hipotética da fase sélida por
vezes sao necessarias. A desvantagem deste método é que nao se modela adequadamente
detalhes das interacoes entre as fases e delas com elas mesmas.

Nos métodos 3 e 4, modelagens eulerianas-lagrangeanas (E-L), também conhecidas
como modelos de particulas discretas (DPM, Discrete Phase Models), a fase sélida é re-

presentada por particulas computacionais, que podem representar particulas reais ou um

grupo delas indiretamente, ou seja, sem que a quantidade real de particulas seja conside-
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Modelo 5

Modelo 1 Modelo 2 Medels 3

Figura 3.1: Representacao grafica dos modelos elencados na Tabela 3.1. Adaptado de
Hoef et al. (2008).

rada. Representam muito bem, considerando custo-beneficio de tempo computacional, os
escoamentos diluidos (P, < 0,1). O acoplamento pode ser ndo-resolvido ou resolvido. No
acoplamento nao-resolvido, também referido como modelo de elemento discreto, a malha
euleriana ¢ pelo menos uma ordem de magnitude maior que o tamanho das particulas,
assim elas sao reduzidas a entidades pontuais de fonte ou sumidouro de quantidade de
movimento. No acoplamento resolvido, referido como simulagio numérica direta (DNS,
Direct Numerical Simulation), a malha euleriana é uma ordem de magnitude menor que o
tamanho das particulas, assim a interacao gas-sélido € tratada por condigoes de contorno
nas suas superficies. Neste caso, correlagdes sdo desnecessarias (HOEF et al., 2008).

A modelagem lagrangeana-euleriana (L-E) (1) possivelmente é a classe mais recente
(BOKKERS et al., 2006). Ela trata as bolhas de gas que tipicamente se formam em leitos
fluidizados como entidades discretas que podem colidir, coalescer, romper. A descricao
euleriana nao ¢ da fase sélida real, mas de uma fase emulsionada de gas e particulas.

Este método ainda estd em seus estagios iniciais, assim como os métodos que vem sendo
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chamados de hibridos (E-E-L), como o Multiphase Particle-in-Cell (MP-PIC)(SNIDER,
2001) e o modelo de fase discreta densa (DDPM, Dense Discrete Phase Method). Estes
ultimos se localizam entre as modelagens E-F e E-I e nao constam na classificacao aqui
apresentada. Sao uma tentativa de utilizar as melhores caracteristicas de cada abordagem,
a fim de poder resolver escoamentos densos (P, > 0, 1) com a confiabilidade da modelagem

E-L e a capacidade da modelagem E-FE.

3.1.1 Equacao geral

Considerando o exposto acima, é diddtica a imaginacao de um volume de controle
qualquer, em que ocorram fluxos de entrada e saida, acimulo e transformacao de uma
propriedade conservével, ¢. Para que sua conservacao seja satisfeita, deve ser respeitada
a igualdade entre adi¢ao e subtracao da propriedade neste sistema.

Portanto, uma Equacao Geral da Conservacao pode ser escrita, em referencial eu-
leriano, como:

0 0 0 0
500 1 5 ougd) = o (152 ) 15, 3.)

Zj

onde o primeiro termo do lado esquerdo representa a taxa e variacao da propriedade
conservavel no volume de controle e o segundo, seu transporte advectivo como fluxo
liquido através das superficies de controle; por sua vez, o primeiro termo do lado direito
estd relacionado ao transporte difusivo de ¢, sendo I' o coeficiente de difusao, e o ultimo
um termo fonte, que representa a transformacao ou geracao da propriedade no volume de
controle — mecanismos entendidos como parte da conservacao em um sentido amplo.
Equacoes para a continuidade, energia térmica, quantidade de movimento e variaveis
da turbulencia podem ser escritas a partir desta equacao geral ao substituir-se ¢ por
variaveis adequadas — para massa total, ¢ = 1; energia térmica, ¢ = CpT (Cp, capacidade
calorifica; T, temperatura); espécie quimica, ¢ = x4 (fracio méssica da espécie quimica
A); quantidade de movimento, ¢ = w;; energia cinética turbulenta, ¢ = k; taxa de

dissipacao de energia cinética turbulenta, ¢ = ¢; taxa especifica de dissipacao de energia
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cinética turbulenta, ¢ = w; tensores de Reynolds, ¢ = w;u;.

3.1.2 Modelo para fase gasosa

O movimento de uma fase fluida gasosa pode ser bem descrito assumindo o principio
ordenador da conservacao, o conceito do continuo fisico e a abordagem euleriana. Neste
arcabouco esto suportadas as equagoes de Navier-Stokes (NS) e também suas modi-
ficagbes para modelagem de escoamentos gas-sélido. Na forma diferencial conservativa
geral, incompressivel, para fluido newtoniano, sem transferéencia de calor e massa, as NS

para escoamento gés-sélido podem ser escritas adotando a notacao einsteniana como?:

Apu;)

= 2
o)y, 52)
0 0 ~ Op 0 Ou;  Ouy
g 000+ 5 G = =2 o L (G S [ gt Sy 09

onde g; e S, y; sao, respectivamente, a forca gravitacional e o termo de troca de quantidade
de movimento com a fase sélida. A Eq. 3.2 representa a conservacao da massa total, é a

equacao da Continuidade.

3.1.3 Modelo para fase solida

A fase sdlida, tratada pela abordagem lagrangeana, recebe um modelo de movi-
mento para cada particula computacional p, carregada pelo escoamento. Suas equagoes
de movimento sao baseadas na Segunda Lei de Newton. O modelo é constituido pela
equacao da trajetoria, de conservacao de quantidade de movimento linear e angular. Para

uma particula esférica e rigida, tem-se

dx i
dtp — Upi, (34)

?Para fins de clareza, deste ponto em diante as propriedades da fase gasosa, quando representadas
matematicamente, nao receberao o indice g, enquanto que aquelas da fase sélida manterao o indice p.



dy; 3pCp P
myp dtp =m, ind, (1 — ups) + Loy + Foi + <1 o mMpGi, (3.5)
dwy;
IL,—2 =T, 3.6
" dt (3.6)

A velocidade w;, utilizada na Eq. 3.5, é o vetor velocidade instantanea do fluido
composta pela soma da velocidade média U;, interpolada do campo euleriano do fluido
até a posicdo da particula, e a flutuagdo da velocidade ), calculada pelo modelo de
dispersao de Langevin. Na Eq. 3.6, wpy; ¢ a velocidade angular da particula e [, =
0, 1mpd12) é seu momento de inércia. O modelo de Langevin é baseado naquele apresentado
por Sommerfeld (2001): nele, a flutuagdo da velocidade do fluido na posigao futura da

particula (n+ 1) é relacionada aquela da posi¢ao anterior por uma correlagdo R, ,; como

2
u;,nJrl - RZLUZ' u;,n + gk(l - R ) X5 (37)

UL

onde k ¢ a energia cinética turbulenta e xy é um nimero randomico Gaussiano com média
zero e desvio padrdo unitdrio. A R,,; é composta por parte lagrangeana (Ry) e parte

euleriana (Rg ;):
pruz’ = RL X REJ', (38)

em que ¢ representa as tres direcoes do espaco. Para a auto-correlacao lagrangeana,

utiliza-se de uma funcao exponencial

2k
Ty =0,2422

3.10
=3 (310

e € é a taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta. Esta udltima func¢ao pode ser
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alterada dependendo de como sera resolvido o modelo para o escoamento do fluido. Ja a
correlagio euleriana relaciona as velocidades em dois pontos arbitrarios do espago (Ar)

através dos coeficientes longitudinal e transverso, respectivamente:

A
cfi = exp <_L_;> (3.11)
cg; = <1 — %) cfi, (3.12)

com Lg = 3T/ %k, resultando em

ATZ'
Rp: = (cfi — Cgi)A—r — cgi. (3.13)

Neste modelo, apenas as tres principais componentes da correlacao foram consideradas,
negligenciando-se as possiveis componentes cruzadas.

Quatro forcas estao sendo consideradas para o movimento linear da particula.
Forcas como a de Basset e de massa virtual nao sao consideradas, uma vez que podem ser
desprezadas sempre que a diferenca entre as massas especificas for maior que 10%, como
sugerem Crowe et al. (2012). O primeiro termo do lado direito da equacao se refere a
forca de arraste e o coeficiente de arraste, C'p, é calculado por modelos empiricos como o

de Schiller e Naumann (1935):

0,44 se Re, > 1000,
Cp= (3.14)

13_;1,,(1 +0,15Re)®™)  se Re, < 1000.

O segundo termo do lado direito da Eq. 3.5, Fy, se refere a forca de Saffman
(1965), ou de sustentacao devido ao cisalhamento. O modelo modificado por Mei (1992)

para altos nimeros de Reynolds da particula é dado por

Foi = 1,615d, 1/ ResCls [(w; — i) X wy (3.15)
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onde w; é a vorticidade, Reg = pd3|ws| /i é o nimero de Reynolds da particula no escoa-

mento viscoso e C, € escrito como

(1 —0,33145%5) =918 4 0, 33143%°  se Re, < 40,
Cis = (3.16)

0,0524 (B Re,)™” se Re, > 40.

e o parametro § = 0,5Reg/Re,, sendo (0,005 < 5 < 0,4).

A terceira forga, F;, é a for¢a de Saffman induzida pela rotacdo da particula, dada
pelo modelo proposto por Rubinow e Keller (1961), estendido para considerar o movimento
relativo entre os sélidos e o fluido:

dSWRep ¢ [€2; X (u; — upi)].

Fm’ —
P S Re, 1]

(3.17)

Na Eq. 3.17, Q; = 0,5V X u; — wy; € Re, = pd§|wi|/u. O coeficiente €, é obtido

pela correlagdo proposta por Lun e Liu (1997):

Re,
e, se Re, <1,

Cip — (3.18)

e (0,178 4 0,822Re, *°%)  se Rey, > 1.

A rotacdo da particula sobre si mesma recebe contribuicao de torque promovido

pelo escoamento do fluido. Esta forca, modificada para considerar o movimento relativo
das fases em altos nimeros de Reynolds pode ser escrita como (RUBINOW; KELLER,
1961):

pd,
T. = 2P oo .
i=Crgy |wiws (3.19)

onde o coeficiente C,., derivado de simulagoes numéricas diretas de Dennis, Singh e Ingham
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(1980), é:
64
To se Re, < 32,
C, = " (3.20)
\}% + 1;34 se Re, > 32.

Colisoes com paredes

A descrigao do comportamento das particulas ao colidirem com paredes também
¢ importante em modelos E-L. As velocidades linear e angular devem ser recalculadas,

dependendo da forma da colisao (BREUER; ALLETTO, 2012):

o Colisdo sem deslizamento:

+ - 2 - -
o (3.21)
wpi = wpi — 7dpz X Uy
o Colisdo com deslizamento:
+ - - Upi
wth = — (L4 e) (u;ng) [/ﬁd = +n,} :
S ’ el (3.22)

w;ri = wy; — d—i(l +e) (u;znz) W“—Zéi'n, X U

Nas equacoes de conservagao acima, os superescritos — e + indicam a variavel
antes e depois da colisao com a parede, respectivamente; e = 1,0 se refere ao coeficiente
de restituicao normal e pg = 0,5 é o coeficiente de atrito dinamico; n;, é o vetor normal
unitario que aponta para fora da superficie sendo impactada; e u,;, a velocidade relativa

no ponto de contato, resolvida por
dp
Ups = Ups — (Upi15) Mg + ?Wm’ X Ny (3.23)

Estas colisdes, no entanto, podem ser alteradas pela rugosidade do material das
paredes; se este fator for considerado, confere-se maior realismo ao modelo. De fato,
estudos fisicos tém mostrado evidencias da importancia da rugosidade no comportamento

das particulas, mesmo em baixas concentragoes. Sommerfeld e Huber (1999) avaliaram
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este comportamento e propuseram uma relacao que represente estes efeitos através de uma
abordagem estocdstica: o angulo de impacto a,f é composto pelo angulo da trajetéria da
particula a, e de uma contribuigao estocdstica devido a rugosidade da parede, retirada
de uma distribuicao Gaussiana & com desvio padrao Ay, que depende da estrutura da

rugosidade e do diametro da particula:

o = ay + A (3.24)

3.2 O problema do fechamento do modelo da turbuléncia

Modelos de fechamento sao equagoes adicionais necessarias para possibilitar a solucao
do modelo matematico citado na secao 3.1.2 que esta escrito em termos das varidveis ins-
tantaneas e compoe, junto as equagoes de fechamento, a modelagem da turbulencia. Sem
solucao analitica das equacgoes de Navier-Stokes, Eq. 3.3, no fim do século XIX Os-
borne Reynolds iniciou uma reflexao sobre a possibilidade de solu¢ao aproximada destas
equacoes. Joseph Valentin Boussinesq também o fez contemporaneamente, porém o pro-
cesso de decomposicao das escalas foi creditado a publicacdo de Reynolds, em 1894. Nela,
o autor propoe uma forma de separar as escalas do escoamento através de um procedi-
mento de mediacao no tempo, dando as variaveis uma parcela média temporal e outra
flutuante relacionada a anterior. Este processo origina o chamado “Problema de Fecha-
mento da Turbuléncia” que, a partir do século seguinte, deu origem a um vasto dominio de
pesquisa que busca soluciona-lo e propor modelos matematicos adequados a representacao
dos escoamentos turbulentos.

Este problema, importante ressaltar, ¢ um problema matematico, proveniente da
sugestao de separacdo das escalas e consequente modificacao do termo nao-linear das
equacoes de Navier-Stokes; assim sendo, fala-se de uma fenomenologia matematica do
problema de fechamento da turbuléncia. A separac@o das escalas de um escoamento,
portanto, é uma proposicao matemadtica para possibilitar a solucao destas equagoes. Ha

fundamentalmente duas abordagens para isso: a mediacao e a filtragem.
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O processo de decomposicao ou separacao das escalas, portanto, da origem a dois

grupos de equacoes para tratamento da turbulencia:

o Equacoes Médias de Reynolds: nelas, as escalas da turbulencia sao separadas em
escalas relativas ao comportamento médio e relativas as lutuagoes em relacao a esta

média, normalmente assumida como temporal;

o Equagoes de Navier-Stokes filtradas: as escalas da turbuléncia sao separadas em
dois grupos, o grupo das grandes escalas e o grupo das pequenas escalas ou escalas

sub-malha.

A aplicacdo da abordagem de mediagao sobre as NS resulta em uma forma tal que
nao pode ser assim resolvida, posto que ocorrera o valor (;1;), que nao estd sendo resol-
vido pela equagao. Sobre cada uma das varidveis que compoe este valor, portanto, deve
ser aplicada a decomposicao. A consideracio das propriedades inerentes a abordagem,
no entanto, altera este termo de forma a ter parte possivel de ser resolvida (w;w;), mas
outra nao (W) Este tltimo, é um tensor de 9 componentes, que representa todas as
nao-linearidades da turbuléencia, conhecido como Tensor de Reynolds.

Entretanto, este tensor é simétrico, adiciona 6 novas variaveis ao modelo ma-
tematico, todas elas correlacoes de segunda ordem, também tensores e tem uma carac-
teristica fisica semelhante ao tensor viscoso molecular, motivo pelo qual se o transfere
para o lado direito da equacao NS. Equacgoes de transporte para cada componente po-
dem ser escritas, porém, elas originarao novos tensores, entao de terceira ordem e assim
sucessivamente. Esta impossibilidade de gerar uma equacao final é o Problema de Fecha-
mento da Turbulencia. Para tornar o sistema fechado, portanto, deve-se gerar um modelo
matematico para este tensor ou para o decorrente das equacoes de transporte para suas
componentes, o que exatamente é a modelagem do fechamento.

Percebe-se que estas equagoes nao contém o termo transiente de taxa de variacao da
quantidade de movimento linear. Obviamente ele nao existe, pois aplica-se uma operacao
de média temporal sobre as varidveis, portanto nao ha mais relacdo com o tempo. De

fato, estas s@o as conhecidas equagoes RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes). Para
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facilitar a solucao numérica, adicionou-se como recurso matematico o termo transiente,
artificialmente, de forma que a média temporal calculada sobre o espaco é entao executada
entre intervalos de tempo menores e uma média final dos resultados a cada tempo pode
ser estatisticamente realizada. Por fim, este célculo nao serd mais uma mediacao no
tempo, sequer no espago; portanto, é conveniente concluir que as equacgoes resultam de
uma filtragem, ndo mais uma mediagio. Assim, tem-se as equagoes URANS (Unsteady

Reynolds Averaged Navier-Stokes):

Q(T)%»i(u'u')*—@%» 0 8u_’+au_3
ot T G, P T Ty, o, M\ B ' Oa

7 %

_UWQ}+p%+§MM(3%)

Um problema similar ao do tensor turbulento surge quando as equa¢oes instantaneas
sao escritas, pois relagdes devem ser introduzidas para relacionar as tensoes (nesse caso, as
tensoes viscosas) com varidveis do movimento. Estas relagoes sdo equagdes constitutivas
e dependem somente das propriedades do fluido, nao do escoamento. Por este fato, é
possivel realizar experimentos que determinam tais propriedades de maneira final. E ten-
tador, portanto, sugerir uma abordagem semelhante para as tensoes de Reynolds, mesmo
sabendo que os requisitos fundamentais da separacao de escalas nao serao satisfeitos. A
primeira proposicao para isso foi feita por Boussinesq em 1877 que, contemporaneo a
Reynolds, também trabalhou na decomposicao das escalas do escoamento. FEsta abor-
dagem, através de uma analogia com a viscosidade o fluido, é chamada de “hipétese da

viscosidade turbulenta”.

O Conceito de Viscosidade Turbulenta

A hipétese da viscosidade turbulenta é sugerida como uma solugao para o fecha-
mento das Equacoes Médias de Navier-Stokes. Matematicamente é andloga a relacao da
taxa de deformacao para um fluido newtoniano. De acordo com esta teoria, o Tensor de
Reynolds subtraido de sua parte isotrépica é proporcional a taxa de deformagao (POPE,

2000):

— 2 ow; 0w,
— I I, — P * J
pug; + Spkéw Lt <8xj + 83:,') : (3.26)
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- 2 _
—putiy + 5 pkdiy = 2peSi, (3.27)

onde o coeficiente escalar p; € a viscosidade turbulenta; k a energia cinética turbulenta, que
tem componentes m, e S;; o tensor taxa de deformagao média. Apesar da analogia com
a viscosidade de um fluido newtoniano, a viscosidade turbulenta é uma propriedade do
proprio escoamento, com dependéncia espago-temporal, portanto, ndo mais do fluido em
si, o que acrescenta nao-linearidade ao problema. Sendo ela uma hipdtese aceita como uma
aproximacao adequada, tudo o que resta é determinar uma especificacdo para p(w;, t), o

que pode ser dado pelo produto de uma velocidade e comprimento caracteristicos:
pr = utlY, (3.28)

e a tarefa de especificar p;(x;,t) é geralmente realizada através de definigoes de u* e [*.
Em modelos algébricos, por exemplo, como o Modelo de Comprimento de Mistura, [*
é especificado com base na geometria do escoamento. Ja em modelos a duas-equagoes,
como o Modelo k-¢, u* e [* sao relacionados a energia cinética turbulenta e a sua taxa
de dissipacao, que sao resolvidas por equacgodes de transporte particulares. Fstes sao
casos de modelos dependentes da hipétese de Boussinesq, o que constitui uma familia de
modelos de turbulencia. H4 outros nao-dependentes e isso justifica uma classificacao dos
modelos de turbuléncia. A analogia com a viscosidade molecular de um fluido é apoiada
em suposicoes como: o movimento e a colisao entre moléculas é similar para estruturas
turbulentas; a transferencia de quantidade de movimento entre particulas de fluido, que
ocorre através do movimento de moléculas, é similar para sitios do escoamento e ocorre
através do movimento de estruturas turbulentas.

A hipétese, entretanto, causa deficiencias, como considerar a viscosidade turbu-
lenta um escalar. Nao avalid-la como tensorial pode ser uma aproximacao compromete-

dora, posto que a turbuléncia é bastante anisotrépica, especialmente nas grandes escalas.
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Contrariamente, as pequenas escalas téem comportamento mais isotrépico e isto é uma
evidencia do porque de os modelos baseados nesta hipétese apresentarem bons resultados
em Simulacoes de Grandes Escalas, quando o modelo atua apenas nas menores escalas.
Devido a semelhanca com os processos difusivos, a substituicao do Tensor de Reynolds

nas equacoes médias pela viscosidade turbulenta resulta em equacao muito similar as NS.

Classificacao dos Modelos de Turbuléncia

A hipétese de Boussinesq nao € a tnica forma de resolver o problema de fechamento,
pode-se também propor equacoes de transporte para as componentes desconhecidas do
Tensor de Reynolds. Portanto, devido a série de modelos matematicos propostos para
o fechamento, é conveniente elenca-los em uma classificacao, de maneira que seu reco-
nhecimento seja facilitado. Para tanto, dois niveis de classificacao podem ser sugeridos.
Inicialmente, sobre a dependéncia ou nao da hipdétese da viscosidade turbulenta. Em
seguida, quanto a quantidade de equagoes diferenciais que constituem o modelo de fecha-

mento. Assim, tem-se:

o modelos dependentes de p:

Modelos a Zero Equagoes de Transporte: sao modelos algébricos, baseados no
comprimento de mistura de Prandtl. Valem para as equacgdes médias, porém, sao
bastante utilizados como modelos sub-malha nas Simula¢oes das Grandes Escalas;

o mais famoso deles é o modelo de Smagorinsky;

Modelos a Uma Equacao de Transporte: sao modelos constituidos por ape-
nas uma equacao diferencial para fechamento. Ha modelos sub-malha e para as
equacoes médias, um exemplo é o modelo para transporte da viscosidade turbulenta
de Sparlat-Almaras, considerado bastante adequado para problemas de camada li-
mite;

Modelos a Duas Equacoes de Transporte: sdo modelos formados por duas
equagoes diferenciais adicionais. Cada uma serve como equacao de transporte para

uma determinada propriedade; nesta classe estao os modelos de turbuléncia mais
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conhecidos, como o k-¢ e 0 k-w, e suas variantes.

o modelos independentes de pi;:

Modelos a Zero Equacoes de Transporte: sao modelos em que as tensoes turbu-

lentas sao diretamente relacionadas as varidveis médias do escoamento;

Modelos a Seis Equacoes de Transporte: sdo os modelos que resolvem equacoes
de transporte para cada componente desconhecido do Tensor de Reynolds separa-
damente, mais uma para a taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta, nao
contabilizada, entretanto. Sao considerados os mais adequados, posto que tem ca-

racteristica tensorial.

A descrigao do problema de fechamento da turbuléncia e das possibilidades de
solucao a partir do conceito de viscosidade turbulenta apresenta, portanto, uma éarea de
investigacao na fluidodinamica dedicada a solu¢ao mais acurada das equagoes de Navier-
Stokes. Entre os modelos mais populares e que apresentam resultados com suficiente
aproximacao, dependentes de y; e a duas equagoes, estao o k-¢ e o k-w, que serao utilizados

na presente tese e serao discutidos a seguir.

3.2.1 k- duas-camadas

Um dos mais conhecidos e utilizados modelos de turbuléncia para as RANS éo k—e¢.
Foi desenvolvido para melhorar os modelos de comprimento de mistura. Este modelo a
duas equagoes transporta duas varidveis escalares, a energia cinética turbulenta (TKE,

Turbulent Kinetic Energy), k, e a taxa de dissipacdo de TKE, e:

d(pk)  O(pujk) d e\ Ok
- L N 2
o o, o |\Fa o T (3:29)
d(pe)  Opuje) 5, we\ Oe & g2
= — | 5 17 P — Coap—pe, :
o + o, o, M+ o. ) oz, +C 17 Ceap 2 pE (3.30)
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em que P é um termo de producao:

P = (u+ +

A viscosidade turbulenta do modelo k — ¢ padrao ¢ uma funcao da energia cinética
turbulenta e de sua taxa de dissipagao:

k2

Mt padrao — Lp p? (332)

Este modelo nao apresenta resultados adequados para escoamentos parietais, uma
vez que foi proposto para escoamentos turbulentos desenvolvidos e livres. Para superar
esta deficiencia, o modelo k—¢e duas-camadas foi proposto, de forma que a regiao préxima a
parede seja resolvida por um modelo a uma equacao considerando a escala de comprimento
adequada para aquela regiao do escoamento, influenciada pela presenca da parede — ao
longo do presente documento, apenas a nominacao de “modelo k-¢” porventura serd usada,
embora sempre se refira ao modelo aqui descrito. Assim, a TKE é resolvida por sua
equacao de conservacao, enquanto que sua taxa de dissipacao € calculada por uma relacao

algébrica:

k3/2

T (3.33)

£

em que [, é a escala de comprimento, dada por (BARDINA; HUANG; COAKLEY, 1997)

L=yC(1- e‘Rey/AE) : (3.34)

e Re, é o nimero de Reynolds desta regiao,

_pyvk

Re
Yo

(3.35)
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Na Eq. 3.35, y é a distancia desde a parede até o ponto de cédlculo. Esta posicao
é a demarcagao entre as duas regioes, a totalmente turbulenta em que Re, > Re;, o
limite Re, = 200 e a influenciada pela viscosidade, Re, < 200. Nesta tltima regiao, a

viscosidade turbulenta é calculada como:

1t 2camadas = p Cyu L Vk, (3.36)
e o comprimento de mistura,

L=y Cr (1 — e Fev/An) (3.37)

A combinacao dos modelos para cada regiao — na desenvolvida o modelo padrao
a duas equacgoes, préoximo a parede o modelo a uma equacao — se dé pela soma das

viscosidades turbulentas suavizada por uma funcao de mistura, A.:

Ht = )\5 Mt padrao + (1 - )\5) Mt 2camadas (338)

sendo

| Re, — Re?
A= {1 + tanh (%ﬂ , (3.39)

que se iguala a unidade distante da parede e a zero, imediatamente préxima a parede. Na
equagao, A define a largura da funcdo de mistura, dada por

0,2 Re,,

= o (3.40)

A func@o A. tem objetivo de prevenir divergencias quando a solu¢ao de ambos modelos

nao se iguala. As constantes do modelo sao:
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C, = 0,4187 Y,

A, =10,
(3.41)
AE — 2Cl7
C, = 0,00,
3.2.2 k-w SST

O modelo de Primeira-Ordem k-w SST (Shear Stress Transport), proposto por Men-
ter (1994), é uma modificagao do k-¢ Padrao em que € passa a ser w, a taxa especifica de
dissipacao — seu reciproco € a escala de tempo na qual a dissipacao da energia turbulenta
ocorre. O conceito do modelo ja havia sido sugerido por Kolmogorov (1942) e Saffman
(1970), porém diversas modificagdes foram feitas ao longo dos anos (WILCOX, 1994).
Aqui, a viscosidade turbulenta também considera o transporte do tensor tensao turbu-
lento e ha adicao de um termo cruzado de difusao, além de uma func¢ao de mistura, para
assegurar que o modelo se comporte apropriadamente tanto na regiao proxima a parede,

quanto em escoamento livre. As duas equacgoes de transporte sao dadas por:

dpk 0 0 we\ Ok ~
N — Gy — pB*kw 42
ot ox; (phus) dx; {(M ak> 83:]} G = pBhe, (3.42)

d d d d
iy (pwus) = s {(M + &> _w} + Gy — pfiw?
7

81’1' 81’1 () 81’]'
A
P02 Ok Ow (3.43)

8—1’]81’]

+2(1— 1)

em que G e Gy, representam a geracao de k e w devido aos gradientes de velocidade
média, respectivamente. O quarto termo do lado direito de cada equacao representa a
dissipacao da variavel, enquanto que o ultimo termo da Eq. 3.43, é o termo cruzado de
difusao.

No k-w SST, a viscosidade turbulenta é calculada como
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k |
P (3.44)

)
1 Sk
max |:o¢* ) O,31w}

onde S = /25;;5;; ¢ a magnitude da taxa de deformacao e S;; = % (g:] %), é o tensor

taxa de deformacao. Os nimeros de Prandtl turbulento sao

1

O — ) 3.45
g Fi/ogi+ (1 = ) Joge (3.45)
! (3.46)
Ow — s .
Fl/Uw,l + (1 - Fl) /Uw,2
enquanto as funcoes de mistura Fy e Fj, sao
Iy = tanh (07), (3.47)

Cuwy’ py?w | " owa2DEy?

©; = min [max < vk 500“) Aok ] : (3.48)

1 0k o
D} = max {Qp ——w, 10_10} : (3.49)
Ow,2W 81’]' 81’]'
F, = tanh (©3) (3.50)
k500
O, = max <2 vk , “) . (3.51)
Cuwy’ pyw
Os termos de geracao, por sua vez, sao obtidos por
G = min (G, 10p8 kw) (3.52)
0
G = —pugd, ' (3.53)
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G, =a, (3.54)
Lt

em que

oo [+ Rer/ R,
— T A 3.55
a* <1+Ret/Rw>’ ( )
. gt Ret/ Ry, (3.56)

1+R€t/Rk ’

Bin K Bi2 K
o — I — — F — - —]. D7
: 1(5; aw,l\/ﬁz) =) <ﬁz:o 0 52;,) 357

As seguintes relagoes auxiliares completam o modelo:

Re, = 2% (3.59)
LU
Bi = Fifin + (1 — Fi) B, (3.59)

junto as constantes: Ri = 6, R, = 2,95, of = %, op1 = 1,176, or2 = 1,0, 01 = 2,0,

w2 =1,168, 8;1 = 0,075, ;2 = 0,0828, 5% = 0,09, ap = 1/9.

3.3 Modelos para as interacoes entre as fases

Interagoes entre as fases ocorrem devido a gradientes das propriedades conservaveis
em cada fase. As principais transferéncias podem ser de energia, de massa e de quan-
tidade de movimento linear ou angular. Especificamente nos escoamentos gas-sélido, é
importante a correta predicao das for¢as que agem sobre as particulas para transportéd-las
pelo escoamento, além de como elas modificam a turbulencia.

O fluido pode perceber a presenca de particulas ao se contabilizar um termo adi-

cional na sua equacao de movimento. Baseado na segunda e na terceira Lei de Newton,
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este termo pode ser escrito como:

dy;
Syvi = —n <m,, { ;”f _ (1 _ pﬁ> g,} > (3.60)
vy

onde n é o nimero médio de particulas reais por unidade volumétrica do escoamento e m,,

é a massa da particula. Os braquetes representam a mediacao sobre todas as trajetérias
de particulas que ocorrem no volume analisado. Portanto, cada particula computacional
adiciona uma contribui¢ao ao termo S, y;.

Outra forma de interacao é a colisao entre particulas. Para abordagens lagrangeanas
da fase sélida, é preciso conhecer as trajetérias de todas as particulas ao se pretender
realizar todas as possiveis colisoes. Esta forma deterministica, entretanto, torna-se muito
custosa para numeros moderados de particulas. Modelos estocasticos, por outro lado,
utilizam de uma distribuicao de probabilidade para aproximar a quantidade de colisoes
possiveis de ocorrer em dado intervalo de tempo.

Oesterle e Petitjean (1993) sugerem um modelo estocdstico de colisdo para esferas
rigidas. Cada particula computacional recebe uma parceira ficticia com a qual a probabili-
dade de colisao é testada por analogia com a teoria cinética dos gases. Esse procedimento
requer que todas as propriedades dinamicas de cada particula sejam memorizadas, bem
como sua concentracao, a cada calculo lagrangeano. Apesar desta custosa tarefa, o modelo
é mais economico que um analogo deterministico.

Para isso, calcula-se uma frequéncia de colisao k., para cada particula:

Reol = O) 25m (dp + dpyfiCt)2 ||Up - up,fictHCp; (361)

onde C, é a concentracao de particulas — nimero de particulas por unidade volumétrica
de escoamento — e o subscrito fict, se refere a particula ficticia. Assim, a probabilidade
de uma colisao ocorrer, W, é a multiplicacao da frequencia de colisao com um intervalo

de tempo, At. Ou seja,

AV = [1 — (ty, )]endt (3.62)
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e sua integracao resulta em

Y =1 — el Treadt), (3.63)

Se ¥ for maior que uma probabilidade selecionada randomicamente, entao a particula, sua
trajetoria e propriedades dinamicas ficticias sao geradas, a colisao ocorre e as propriedades
dinamicas da particula real sdo atualizadas. Para tanto, os coeficientes de restituicao e

de atrito entre particulas sao, respectivamente, e, = 0,9 e . = 0, 4.

Fechamento do capitulo

A fim de propor e discutir uma modelagem matemdtica para andlise numérica da
dinamica das particulas em riser de CFB, este capitulo apresentou uma série de mode-
los que estruturam o modelo total, que segue a abordagem euleriana-lagrangeana, com
aplicagao de forga-pontual sobre a fase sélida, considera a influéncia das particulas sobre
o fluido, as colisdes entre elas e delas com paredes rugosas. Sugere-se que as equagoes
URANS com modelos para fechamento da turbulencia a duas-equagbes sejam capazes
de bem representar o escoamento da fase continua e consequentemente o transporte das

particulas no riser da UPRC.
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CAPITULO IV

Estrutura numeérica

Os modelos matematicos que compoe a estrutura matemadtica desta tese foram
apresentados no capitulo anterior com a completude suficiente e necessaria para a re-
presentagao do escoamento gas-sélido em riser de CFB. Ainda antes, no capitulo 2, o
estado-da-arte na investigacao deste tipo de escoamento e particularidades dos fenomenos
envolvidos foi relatado e discutido. Restou a importancia do equacionamento detalhado
para a evolucao temporal das fases, de considerar o acoplamento entre elas e adequada
descricao geométrica do dominio de escoamento.

Nesse contexto, passa a ser igualmente importante a solu¢ao do modelo matemético
de forma confidavel e em aceitdvel montante de tempo. Consciente de que as FEquagoes
de Navier-Stokes nao tem solucao analitica até o presente momento — na sua versao
completa, uma vez que ao se aplicar simplificacoes, a solu¢ao analitica é possivel —, elas
devem ser resolvidas por aproximacao numérica. Simultaneamente deve-se solucionar as
Equacoes Diferenciais Ordinarias que descrevem o movimento da fase discreta, segundo
a abordagem matematica adotada. O arcabouc¢o numérico para este fim é composto
por métodos eficientes e robustos, portanto, e uma visao geral deles serd apresentada no
presente capitulo. Enfoque é dado na obtencao das equacoes discretizadas, os esquemas de

interpolacao e estratégias de solucao. Especificamente, os métodos numéricos utilizados
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para a fase continua sao descritos na secao 4.1.1 e para a fase discreta, na secao 4.1.2. Além
disso, descreve-se sucintamente os procedimentos numéricos empregados na computaciao
?

dos dados experimentais, o que ¢ feito na secao 4.3.

4.1 Metodologia numérica do UNSCYFL3D

A solucao do modelo matematico para o escoamento gds-sélido em riser de CFB, o
que se traduz como uma simulacao de fluidodinamica computacional, foi executada pelo
cédigo in-house UNSCYFL3D (Unsteady Cyclon Flow - 3D), versdo 2.2 (SALVO, 2009;
SOUZA, 2012). O cédigo resolve as equagdes de Navier-Stokes para fluidos incompressiveis
junto a particulas sélidas em malhas numéricas nao-estruturadas, permitindo a simulacao
de escoamentos em geometrias complexas.

Os métodos numéricos implementados no UNSCYFL3D sao brevemente descritos
nas secoes seguintes, posto que o principal objeto da presente tese é a andlise do escoa-
mento gas-sélido via experimentos fisicos e numéricos. Apenas uma visao geral é fornecida,
embora deva ser suficiente para esclarecer a estrutura mais importante do cédigo. Para

mais detalhes a respeito, sugere-se as referéncias Salvo (2013) e Martins (2016).

4.1.1 Métodos para solucao da fase continua

Uma vez que o escoamento gés-solido modelado nesta tese segue a abordagem
euleriana-lagrangeana, apresentada no capitulo anterior, adequados métodos de solucao
devem ser aplicados a ambas as fases. Particularmente para o modelo da fase continua,
o sistema de equacoes diferenciais parciais composto pelas equacgoes da Continuidade, do
movimento e de fechamento, nao possuem solucao analitica conhecida até o presente mo-
mento. Assim sendo, utiliza-se de aproximacao numérica em que este modelo é resolvido
em locais discretos do espaco-tempo e o valor das variaveis é interpolado entre eles. Es-
tabelecidos estes locais através da malha numérica, que define a geometria do dominio no
qual o escoamento ocorre, as equacoes de conservacao devem ser integradas em volume

de controle e, em seguida, discretizadas.
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Este procedimento pode ser realizado a partir de diferentes métodos e aqueles que
constituem o Método dos Volumes Finitos (MVF) sdo os mais recomendados para solugio
de modelos fluidodinamicos, pois garante os balancos e leis fundamentais sobre as pro-
priedades no volume analisado. A ideia fundamental do MVF ¢é aplicar a forma integral
das equagoes de conservacao sobre volumes de controle (V') contiguos que subdividem
o dominio de escoamento e separadamente em cada um deles. Para calcular o transporte
da propriedade conservavel através do VC, os fluxos que cruzam as superficies de con-
trole (SC') devem ser conhecidos. O conjunto final de equagdes do método resulta em um
sistema de equacoes algébricas que, entao, deve ser resolvido.

O método tem sido amplamente empregado em cddigos simuladores de fluido-
dinamica pois, dentre algumas vantagens, destacam-se a facilidade de generalizacao e
implementacao numérica, a relativamente pouca memoria computacional requerida, a
manutencao do carater fisico das equacoes discretizadas e a possibilidade da utilizacao
de métodos segregados de solucao do campo de pressao. Além disso, os procedimentos
de discretizacao devem manter determinadas caracteristicas fundamentais para garan-
tir a correta representagio da realidade fisica. Versteeg e Malalasekera (1995) citam a
capacidade de ser conservativo, de fornecer adequados limites para ¢ e garantir assim con-
vergencia da solucado, e que contenha adequada transportabilidade de ¢. Adicionalmente,
Ferziger e Peric (2002) citam também a capacidade de ser consistente e estavel, de ser
possivel de resolver — o que se refere mais ao modelo mateméatico em si, porém passa a
ser propriedade do método por consequencia — e acuracia. E particularmente importante
esta dltima, pois engloba tres aspectos relacionados a imprecisoes da solucao: na modela-
gem matematica do fenomeno, na discretizacao e na convergencia. O primeiro estd mais
ligado & incorreta descricao matemética do fenomeno e se o avalia através de validagoes
com dados experimentais, conforme discutido no Capitulo 2; o segundo e o terceiro, por
sua vez, sao caracteristicas numéricas sobre as quais se deve estar ciente, embora possam
ser minimizadas. Elas nao se encaixam, necessariamente, em atividades de verificacao,
que é a confirmacao da correta solu¢ao do modelo.

O Método dos Volumes Finitos, portanto, aplicado a malhas numéricas nao-estruturadas
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deve permitir o cdlculo adequado dos fluxos em elementos tridimensionais como hexaedros,
tetraedros e cunhas. No centro de cada elemento dispoe-se todas as variaveis de trans-
porte e se as mantém constantes, uma vez que este arranjo aplicado ao UNSCYFL3D é
colocalizado. Esta distribuicao pode ser visualizada de forma simplificada, bidimensional,

na Figura 4.1, em que L e R sao o centroide de duas células divididas pela face f.

Figura 4.1: Volume de controle genérico - apresentacao bidimensional: centros das células,

vetores e faces para organizacao de malhas nao-estruturadas.

Para o célculo da variacao de uma propriedade ¢, a integracao da Equacao Geral
da Conservagdo (Eq. 3.1) deve ser feita para uma célula qualquer de volume e, junto a

aplicacao sobre ela do Teorema da Divergencia de Gauss-Ostrogradsky, rende:

%dVJr]{ pujngdA]{ %dA+/ SedV. (4.1)
ve Ot sC so Ox; Ve

Portanto, utilizando como referéncia o elemento L da Fig. 4.1, a discretizagao da Eq. 4.1

é dada por:

(%)LAVL + Xf:(pujsbA)f = Xf: {F (5—32) A} " (SsAV), . (4.2)

onde o segundo termo do lado esquerdo da equacao contém o fluxo liquido de quantidade
de movimento linear pela fronteira f do elemento L e carrega a propriedade ¢ e o primeiro
do lado direito, é o fluxo liquido difusivo da propriedade ¢ através das faces das células.
Os somatérios sao feitos sobre todas as faces dos elementos e Ay é o vetor normal de érea,

que tem médulo correspondente & area da face f.
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A forma de avaliagao das propriedades em lugares discretos do espago-tempo, no
entanto, pode ser feita em diferentes ordens de aproximacao, resultando em maior ou

menor acuracia da solucdo. Abaixo, portanto, descreve-se a discretizacao de cada termo

da Eq. 4.2.

Discretizacao dos termos de aciumulo

Os termos de variacao da propriedade ¢ em relacao ao tempo representam o acimulo
desta variavel. A aplicacdo do Método dos Volumes Finitos sobre a Eq. 4.1, explicita
resolve apenas a variacao dos fluxos no espaco e do termo-fonte.

Para a derivada temporal, portanto, um método que evite a propagacao de erros é
recomendado, segundo Ferziger e Peric (1996). O método de trés niveis no tempo oferece

aproximacao de segunda ordem e é dado por:

(%0) - Mot Mgt (puon) 3)
o Jp 2At ’ :

onde n se refere a posi¢ao discreta no tempo e At, ao passo de tempo. O termo ainda é
avaliado para o elemento L apresentado na Fig. 4.1, o que é indicado pelos subscritos.
Nesta formulacao, a discretizacao é implicita, ou seja, avaliada tanto no instante anterior
(n — 1), quanto atual (n) e futuro (n + 1), o que requer que os demais termos da Eq. 4.2

sejam avaliados em n + 1.

Discretizacao dos termos advectivos

O processo de discretizacao deve seguir para considerar os demais termos da FEq.
4.2 em cada face que divide os elementos da malha numérica. Assim, supondo que a
adveccao de ¢ em cada face seja conhecida, utiliza-se de esquemas como o Upwind para
aproximagao a face do valor estocado no centro das células.

Como a primeira ordem do esquema Upwind é pouco acurada, causa falsa difusao
devido ao erro de truncamento, apenas a segunda ordem foi utilizada nas simulagoes

resolvidas neste trabalho, uma vez que nela este efeito é reduzido. Desta forma, o valor
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de ¢ avaliado na face f sera:

¢f = ¢+ <§—¢> dr+, (4.4)

7/ L
se a adveccao para a face for positiva; se negativa, a equacao anterior deve ser avaliada

%
para o elemento vizinho R. O vetor drj, foi apresentado na Fig. 4.1, o gradiente de ¢ é

reconstruido no elemento . e pode ser obtido através do Teorema da Divergencia como:
8¢ rec 1 _X f

— 4.5

(%) a7 > (1.5

onde ¢ é a média aritmética dos valores de ¢ nas células que compartilham a face f,

%. Mais uma vez, o somatério se aplica a todas as faces do elemento

tal que ¢ =
avaliado. O esquema centrado para aproximacao deste termo também esta implementado
no UNSCYFL3D e pode ser preferivel por nao ser necesséario testar a direcdo do fluxo,

porém pode apresentar-se instavel para altos nimeros de Reynolds e malhas numéricas

nao suficientemente refinadas.

Discretizacao dos termos difusivos

Similarmente ao termo advectivo, o termo difusivo deve ser avaliado na face que di-
vide elementos vizinhos. Para malhas nao-estruturadas, a discretizacao deste termo é me-
nos intuitiva e aquela proposta por Mathur e Murthy (1997) é utilizada no UNSCYFL3D

e dada por:

00\ 17 ilor—o) AT AT e 0p AT A
{r(a—%)A} — 1/ = Zf?s”f %-Zf—axj-e = . (4.6)

Na Eq. 4.6, €% é o vetor unitdrio que inicia no centroide de um elemento e vai
até o centroide vizinho. O segundo e terceiro termo do lado direito da equacao acima
representam a difusdo secundaria proveniente da possivel nao-ortogonalidade das faces

dos elementos. Ja o gradiente de ¢ é a média aritmética entre os gradientes avaliados
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em cada elemento até a face. Este operador também pode ser calculado pelo Teorema da

Divergencia,
0
<%> _ ALV Z(¢ : _A>)f (4.7)
/ !

e ¢/ também é a média aritmética entre ng£ e gzﬁé que, por sua vez, sao calculados similar-

mente a Eq. 4.4.

Condicoes de contorno e sistema linear do modelo

As condic¢bes de contorno para o problema do escoamento de fluidos em condicao
isotérmica, em que nao ha geracao nem consumo de energia térmica no sistema, sequer
troca de calor com o ambiente, se resumem as condi¢oes de primeira e segunda espécies:
de Dirichlet e de Neumann, respectivamente.

Na primeira, em que o valor das variaveis € prescrito, além do valor fixado na
fronteira avaliada, o fluxo difusivo relativo a este valor e o primeiro elemento vizinho é
resolvido pela adaptacao da Eq. 4.6. Nela, os vetores distancia e unitario entre os nés
devem ser adaptados ao né da fronteira de contorno, criado como elemento fantasma no
centroide da face da célula que constitui os limites da geometria. Na condi¢ao de contorno
de Neumann, por sua vez, os fluxos prescritos sao incluidos diretamente nas equacoes de
balanco.

Os métodos e esquemas apresentados nesta secao até aqui, sdo necessarios para a
solu¢do numérica do modelo de movimento e conservagao da massa total da fase continua,
dado pelas equagoes de Navier-Stokes e da Continuidade, respectivamente. A aplicacao do
Método dos Volumes Finitos sobre um volume de controle, a discretizagao da equagao geral
e as aproximacoes das variaveis colocalizadas para as faces dos elementos, resulta em um
sistema de equagoes lineares. Cada equacao se referira a um elemento da malha numérica
que define o dominio de escoamento e sua comunicag¢ao com seus elementos vizinhos, para
cada propriedade do modelo. Assim, considerando-se a propriedade genérica ¢, tem-se

que
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apPp = Z ppOrp + S4., (4.8)
nb

onde o somatoério ¢ aplicado sobre todos os vizinhos nb do elemento p. O termo-fonte S,
retne todas as fontes volumétricas de ¢ — como aquelas provindas das particulas, termos
explicitos da discretizacao temporal, contribuicoes de segunda ordem do fluxo advectivo e
o fluxo difusivo secundario. Este sistema linear sera formado por tantas equacoes quanto
tantos nés (centroides de elementos e faces de contorno) e variaveis de transporte existirem

no modelo. Por fim, devera ser resolvido para cada passo de tempo nos casos transientes.

Acoplamento pressao-velocidade

Como citado no item anterior, o modelo matemdtico fundamental para a fase
continua é composto por tres equacoes de movimento, uma para cada componente do
vetor velocidade (u, v e w) e outra para conserva¢ao da massa total. Sabendo que a
pressao p é outra variavel, tem-se um sistema fechado com igual nimero de equacoes a de
incognitas, porém, nao ha equacao explicita para p, de forma que uma expressao deve ser
sugerida além de manter a condi¢ao da Continuidade. Isto pode ser alcancado pelo método
SIMPLE (Semi-Implicit Pressure-Linked Equations), implementado no UNSCYFL3D.

Neste método a Eq. 4.8 é resolvida para cada variavel independentemente e sequen-
cialmente, o que € repetido até que os residuos normalizados de todas as equacoes sejam
reduzidos a uma dada tolerancia. Para tanto, iteracoes dentro do método sao necessarias.
Em cada iteracao, os componentes do vetor velocidade sao preditos por suas equagoes
respectivas com um dado campo de pressao que, ao avaliar a conservacao no volume de
controle, pode nao satisfazer a Continuidade. Considerando que as taxas massicas que
cruzam as superficies de controle podem nao conservar a massa total, propoe-se a adicao
de uma correcao a taxa anteriormente predita.

A proposi¢ao de Rhie e Chow (1983) para o cédlculo da taxa maéssica predita é
utilizada, uma vez que evita o problema de desacoplamento dos campos de pressao e
velocidade em malhas colocalizadas. Na correcao da taxa, que se dé pela subtragao entre

a expressao correta da taxa e a de Rhie-Chow, no entanto, surge a correcao da pressao
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pela diferenca entre a pressao correta e a predita, p = p* + p/, onde p* é a predita e p/,
sua correcao. Fstas manipulacoes substituidas na equacao discretizada da Continuidade

fornecem a equacao da correcao da pressao:

agp;, - Z aﬁbgb;zb + b. (4.9)
nb

em que o sobrescrito p se refere a pressao, enquanto o subescrito ao elemento avaliado. A
equacao acima fornecerd o campo de correcao da pressao e a partir dele, utilizando-se de

um fator de subrelaxacao «,,, obtém-se a pressao real no elemento p como

Pp = Dy + app),. (4.10)

Dado o campo de correcao da pressao, os campos de velocidade também podem ser
corrigidos para satisfazer a continuidade. Assim, os procedimentos relatados neste item
para resolver o problema do célculo da pressao podem ser resumidos em um diagrama de

blocos, que representa o algoritmo do SIMPLE, como mostra a Fig. 4.2.

4.1.2 Métodos para solucao da fase discreta

Conhecida a metodologia para solucao da fase continua, descreve-se a partir daqui os
métodos para tratar da modelagem matematica proposta para a fase discreta. Antes disso,
porém, é importante elucidar algumas questoes relativas a estrutura numérico-matematica
aplicada a representacao das particulas utilizada no presente trabalho, embora de alguma
forma citadas em diferentes secoes anteriores.

Na abordagem Euler-Lagrange classica, as forcas exercidas sobre o corpo lagrange-
ano nao sao avaliadas na sua superficie de contato com a fase euleriana — que deve, por-
tanto, ser modelada e resolvida —, mas sim concentradas em um local discreto no espaco,
onde também toda sua massa estd comprimida — a modelagem macroscépica adotada,
porém, impede que isso se torne uma singularidade. Desta forma, particulas ou goticulas

nao ocupam o volume dado por suas dimensoes fisicas, apesar de serem consideradas nos
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Valores iniciais para componentes de
velocidade nos elementos e vazfes nas faces

n=0

Avanco no tempo
t=t+n.At

A 4

\ 4

Solucgéo das equacgdes para quantidade de
movimento - passo preditor

A

A 4
Solucéo da equacéo de correcéo da pressao

A 4

Correcao das vazdes nas faces e pressdes e componentes
de velocidade nos elementos - passo corretor

A 4

Caso necessario, solucao das equacgdes de
fechamento da turbuléncia

|

Avaliagdo dos residuos

< tolerancia > tolerancia

n=n+1

Figura 4.2: Algoritmo do método SIMPLE como implementado no UNSCYFL3D.

modelos das forcas através de seu diametro, d,. Corpos rigidos e perfeitamente esféricos
poderao ser assim descritos como o sao no modelo matematico proposto nesta tese, porém
se seu aspecto exterior for irregular e/ou sofrer deformagao por quebra ou compressio, a
descricao das forcas e a interagao com a fase continua deverao ser reformuladas.

A consequéncia disso é que, embora considere-se um acoplamento de quatro-vias,

ou seja, a colisao entre os corpos, pode ocorrer excessiva concentracao em pontos de es-
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tagnacao do fluido ou em regides de escoamento com baixa advec¢ao caso os corpos sejam
essencialmente inerciais. Nestes locais, o termo-fonte para transferencia de quantidade de
movimento entre as fases pode sofrer acimulo e alcan¢ar magnitude tal que leve & instabi-
lidade da solucao numérica, além de resultar em quantificacao incorreta de concentracao
da fase dispersa. Contudo, para a investigacdo de inimeros fenomenos do escoamento
gas-solido a consideracao de particulas perfeitamente esféricas, rigidas e discretas é sufi-
ciente. Fspecialmente em casos de meso e macroescala comuns em aplicacoes industriais,
essa hipotese torna-se necessaria para viabilizar a andlise.

Outra simplificacao intrinseca é que cada particula lagrangeana seja a representacao
de um grupo de particulas reais. Frequentemente a quantidade de particulas reais trans-
portadas em aplicacoes praticas pode chegar a 10! quando em escala laboratorial e a
10'® em escala industrial, o que torna evidente o impedimento de resolver todas elas,
dada a extensao do modelo apresentado na secao 3.1.3 e a potencia computacional dis-
ponivel atualmente. Nesse sentido, havera um fator (f,) para a razio entre o ntdmero
de particulas reais (N,,) e de particulas computacionais (N,.) que traduz a magnitude
desta simplificagfo, tal que f, = Np,./Np. Para fins praticos da solu¢do numérica, nor-
malmente o limitante desta relacao é dado por N,., condicionado pelo investimento no
tempo de solugao. Obviamente, quanto menor f,, melhor a representacao do escoamento
pela simulagdo. A experiéncia adquirida com a andlise de escoamentos com baixa carga
de sélidos indica que nao ha ganho significativo na representacao da fase discreta com
Ny > 5.10°.

Posto que nao sera resolvido o movimento de todas as particulas reais presentes e
que, portanto, cada particula computacional contém, na verdade, a massa de f, particulas
reais, este fator deve ser considerado no calculo da transferencia de energia entre as
fases. Adicionalmente, a comunidade cientifica tem adotado diferentes nomenclaturas
para traduzir esta caracteristica, dentre elas a citada aqui como particula computacional,
mas também ¢é difundido o termo parcela computacional, além de nuvem de particulas. Por
motivo de concisao, sempre que doravante a discussao se tratar de solucao computacional,

poder-se-a omitir esta explicacao subentendendo-se que o esclarecimento foi feito — o que
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nao se aplicara para resultados de experimentos fisicos por razoes ébvias.

A fim de resolver computacionalmente a dinamica da fase sélida considerando o ex-
posto acima e o modelo matematico apresentado no capitulo 3, primeiramente é necessario
apresentar a solucao das equacoes diferenciais responsaveis pela posicao, movimento linear
e angular das particulas: Eq. 3.4, 3.5 e 3.6, respectivamente. Em seguida, destaca-se o
método de interpolacdo das propriedades do fluido até a posicdo da particula e também

o método de rastreamento da trajetéria de cada particula.

Integracao das equacoes de movimento e posicao das particulas computacionais

O conjunto de equacoes diferenciais ordinérias que constituem o modelo matemético
da fase discreta deve ser resolvido pela integracao destas ao longo do tempo. Primeira-
mente, a equacao para a variacao do vetor velocidade linear da particula computacional p,
Up;, € resolvida analiticamente. Para tanto, a Eq. 3.5 pode ser rearranjada algebricamente
como:

* dum
kT

= U — Up; + T, s, (4.11)

Cp Reyp
24

em que 7, é o tempo de relaxagao da particula modificado para englobar

e a;, um
vetor que retine todas as demais forcas. Neste formato, promovendo-se novas modificagoes,
substituicoes e integrando a equacdo, obtém-se a expressao para a velocidade linear da
particula ja preparada para ser resolvida a cada instante de tempo n, devido a necessidade

de solucao numérica da fase continua:

g g 'y

_At — At
urt = uy e (u” — u:‘) — T (e v — 1) . (4.12)

Assim como na Eq. 3.5, u; é o vetor velocidade instantanea do fluido. Em seguida,
pode-se resolver analiticamente a equacao para a varia¢ao do vetor velocidade angular da

parcela p, wy. A partir da Eq. 3.6, aplicada sua integragao e apresentando a solugao
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analitica para o instante de tempo n, tem-se:

—Atp

Wi =0, 5w — Qe oF (4.13)

Pt

onde At, é o passo de tempo da particula, que pode ser distinto daquele aplicado ao

Crpdo Q7
641,

fluido, e C} =

A solucao da equacao de trajetoria da particula, Eq. 3.4, que define sua posicao no
dominio de escoamento, é dada analiticamente. Para isso, substitui-se a 4.12 na equacao
da trajetéria, fornecendo

dx ~4 ~ 4
d—tp =ul t+e <uZz — u?) — aﬂ'; (e  — 1) ; (4.14)

a integracao da equacdo acima e sua manipulacao algébrica, leva finalmente a

pi

—AL
aptt =l At(ul + am)) + 73 (up — 0 — air)) <1 —er > . (4.15)

Como visto, as solugoes apresentadas para as trés equacoes diferenciais ordinarias
que formam o modelo de movimento de cada particula computacional requerem o conhe-
cimento da velocidade e vorticidade do fluido na posicao espacial ocupada pela particula
em dado instante de tempo. Para isso, é necessaria adequada interpolacao das varidveis

provenientes do campo euleriano.

Interpolacoes desde o campo euleriano

Conforme ja discutido no capitulo anterior, na abordagem Fuler-Langrange classica
as particulas computacionais nao ocupam volume no dominio de escoamento, porém sao
representadas por um ponto discreto que concentra sua massa e todas as forcas como
aquelas sofridas na superficie de uma particula real a partir do fluido que a transporta.
Sendo assim, o centro de cada célula computacional onde as propriedades da fase continua
estao alocadas pode nao coincidir com a posicao de uma particula transportada naquele

instante de tempo. De fato, é realmente pouco provavel que isso ocorra. Surge a neces-
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sidade, portanto, da interpolacdo destas propriedades para o local espacial ocupado pela
particula.

Este procedimento é importante nos escoamentos gas-sélido para que seja acurada-
mente computada a transferencia de quantidade de movimento entre as fases. Trata-se de
uma tarefa nao-trivial em malhas nao-estruturadas; além de eficaz, este procedimento nao
deve ser custoso em demasia. Neste contexto, o esquema de interpolacdo proposto por
Shepard (1968), elaborado para lidar com dados distanciados no espago sem regularidade,
foi implementado no UNSCYFL3D.

Especificamente, o esquema de Shepard interpola a propriedade euleriana da célula
na qual a particula se encontra até a posicao desta dltima, assim como das células ime-
diatamente vizinhas. Uma vez que as propriedades estao alocadas no centroide de cada
elemento, seu valor é ponderado pelo inverso distancia entre estes nés e a posicao da
particula. Para fins didaticos, considere-se o componente de velocidade do fluido na

diregao z, interpolado desde o campo euleriano até a posicao da particula, ugyierp. As-

sim,
S ()
UEulerp — TN 7 15 (416)
it (57)
onde,
Db = (wp — 23)* + (yp — 1:)* + (2 — 2)%. (4.17)

Nas equagoes acima, D* é a distancia do centroide dos elementos considerados até
a particula e N, o ntimero de elementos mais um. Como em malhas nao-estruturadas
a disposicao das células nao segue necessariamente uma ordem bem definida, além da
adequada interpolacao das propriedades eulerianas também é fundamental definir em qual
célula cada particula se encontra. Isto deve ser feito pela previsao da posicao espacial em
relacao a estrutura de elementos, ou através de um rastreamento das particulas apés suas

trajetorias serem realizadas.
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Rastreamento da fase discreta

Dado o problema da necessidade de conhecimento da célula computacional na qual
uma particula se encontra em determinado instante de tempo, um procedimento eficiente
e pouco custoso para malhas nao-estruturadas deve ser utilizado. Conhecido o elemento
no qual a particula reside e apds serem novamente resolvidas as equagoes do movimento
da fase continua, as interpolacoes deste elemento e desde seus vizinhos podem ser feitas
até a localizacdo da particula pelo esquema de Shepard, como discutido acima.

Sabendo-se do exposto, para sanar o problema do rastreamento de particulas o
UNSCYFL3D utiliza do algoritmo proposto por Haselbacher, Najjar e Ferry (2007). A

escolha é reforcada pelas seguintes caracteristicas:

@]

o algoritmo lida com trajetérias que cruzem mais de uma célula computacional em

um unico passo de tempo, o que € fator limitante para outros métodos;

o se baseia unicamente em distancias de interseccao em contraponto a tempos de

interseccao, posto que € mais natural o rastreamento ser um problema espacial;

o pode ser aplicado a malhas constituidas por elementos poliédricos;

o é mais rapido e eficiente em comparacao aos demais algoritmos publicados, segundo

08 autores.

Outra vantagem citada pelos autores é que a localiza¢ao de uma particula em mo-
vimento ¢ realizada de forma consistente com a localizacao de uma particula estacionaria,
o que permite um tratamento unificado. Como o algoritmo trata das interseccoes da tra-
jetoria da particula com as faces dos elementos e, parte destas ultimas, também formam
os contornos do dominio, a avaliacao da intersec¢ao com as condicgoes de contorno também
é tratada naturalmente.

Para compreender os procedimentos fundamentais do método, considere-se a se-
guinte descricao com auxilio da Fig. 4.3: dada a trajetéria de uma particula do local

P até @), sabe-se que o ponto de partida reside na célula c¢;; assume-se que é possivel
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determinar qual face de ¢; sera cruzada pela trajetéria da particula e, portanto, supondo
que a célula ¢y é adjacente a ¢ nesta face, a particula passara da primeira célula para
a segunda; se este comportamento for repetido, pode-se determinar a célula ¢, que ira
conter a particula na posicao final de sua trajetoria; para confirmar esta condic¢ao, aplica-
se um teste para verificar se a particula encontra-se realmente na célula definida pelo
procedimento anterior. Para o caso da Fig. 4.3, a trajetéria inicia em ¢, identifica-se
qual face do elemento serd cruzada e qual célula compartilha a face; definido ¢y, nova-
mente identifica-se a face intersectada e qual célula estd adjacente; definido cs, a trajetoéria

encerra e aplica-se o teste de residencia da particula.

Figura 4.3: lustragao da trajetéria de uma particula sobre malha euleriana nao-

estruturada. (HASELBACHER; NAJJAR; FERRY, 2007)

Neste item, apenas uma visao geral do algoritmo de rastreamento foi apresentada,
pois seu equacionamento é longo e entende-se que, para os objetivos da presente tese,
sua apresentacao pode ser suprimida. Cabe ressaltar que os métodos apresentados nesta
secao ja foram testados e validados com sucesso pelo grupo de pesquisa em diferentes
trabalhos cientificos. Para informagoes detalhadas recomenda-se consultar Salvo (2013) e

Souza (2012).
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4.2 Metodologia para verificagao da discretizacao espacial: Indice

de Convergéncia de Malha — GCI

A construgao e utilizacao de simuladores como para estudos de Fluidodinamica
Computacional (CFD), passa pelo questionamento de como avaliar sua confiabilidade. A
verificagao e validagao (V&V) de simulagbes computacionais sdo os principais processos
para avaliar e quantificar esta confiabilidade. Verificacdo é a avaliacao da precisao do
software e da acuracia numérica da solucao de um dado modelo computacional; ela fornece
a comprovacao de que o modelo matematico, que é derivado de um modelo conceitual, é
resolvido corretamente pelo cédigo computacional. Validacao, por sua vez, é a avaliacao
da acuracia fisica de um modelo computacional baseada em comparacoes entre simulagoes
computacionais e dados de experimentacao fisica, material; ela fornece comprovacao do
quao acuradamente o modelo computacional simula o mundo real. FEm verificacdo, a
associacao entre a simulacao e o mundo real nao é a questao; ela é, primariamente, uma
questao apenas matematica. Fm validacao, entretanto, a ligacdo entre o mundo virtual e
real é a prépria questdo; ela é, portanto, uma questao puramente fisica (OBERKAMPF;
TRUCANO, 2008, ROACHE, 1998). Em outras palavras, pode-se entender verificagio
como resolver as equacoes corretamente, enquanto validagao, resolver as equacoes certas
(ROACHE, 1997), ou ainda que verificacao trata de Matemdtica; validacao trata de Fisica.

Diversas areas da ciéncia tém contribuido para as defini¢oes dos processos de va-
lidacdo e verificagdo. A partir deste debate, a American Institute of Aeronautics and
Astronautics (AIAA) e a American Society of Mechanical Engineers (ASME), postula-
ram as seguintes definigdes (GUIDE. .., 1998; GUIDE. .., 2006):

Verificagao: Processo para determinar se a implementacao de um modelo acura-
damente representa a descri¢ao conceitual do desenvolvedor do modelo e a solucao

para o modelo;

Validacao: Processo para determinar o grau em que um modelo é uma representacao

acurada do mundo real a partir da perspectiva da pretensao de uso do modelo.



76

Embora aprimorada, esta defini¢ao para validacdo ainda pode provocar davidas. A
determinacao do grau de representacao de um modelo deve ser mais que uma condicao de
aprovacao ou reprovacao; a comparacao entre a predicao do modelo com dados de expe-
rimentacao fisica, levando a uma avaliacao da sua acuracia, decorre na determinacao de
aceitabilidade pelo nivel de acuracia para uma aplicacao particular, ou seja, pela avaliacao
de um critério de tolerancia previamente estabelecido. A sugestdo de representagao do
mundo real, por sua vez, deve ser interpretada como a comparacao do resultado do modelo
com dados experimentais fisicos, sem a existéncia destes ultimos, nao ha validacao. Por-
tanto, cabe a adicao do conceito de incerteza e assim, pode-se descrever validacao como a
comparacao dos resultados de um modelo e suas incertezas associadas com resultados de
experimentagao fisica e suas incertezas associadas (GUIDE. .. 2008; ROACHE, 2009).

Ao se resolver sistemas de equagdes diferenciais parciais (EDPs), entretanto, percebe-
se que ¢ virtualmente impossivel desacoplar os problemas de precisao matematica, de
algoritmo e de implementagao. A execucao do codigo é acoplada a sua implementagao.
Uma consequencia da ligacao entre a matematica, o algoritmo e sua implementacao é que
a fonte de inexatidao numérica nao pode ser facilmente identificada.

As duas abordagens basicas para estimar erro em uma solu¢ao numérica de EDPs
sao as técnicas a priori e a posteriori. Uma abordagem a priori, apenas usa informacao
sobre o algoritmo numérico que aproxima os operadores diferenciais e as condi¢oes de
contorno; esta estimacao é um elemento significativo da andlise numérica cldssica. Uma
abordagem a posteriori, por sua vez, utiliza resultados do codigo, como a andlise de
solugbes utilizando diferentes resolugoes de malha numérica ou métodos com diferentes
ordens de acuracia.

Avaliacoes a posteriori tém sido principalmente executadas através da Extrapolacao
de Richardson ou por técnicas de estimacao mais sofisticadas baseadas em aproximacoes de
volumes finitos. A Extrapolac¢ao de Richardson utiliza solugbes de uma sequéncia de ma-
lhas construidas com diferentes niveis de refinamento para estimar o erro de discretizacao
espacial. Este método também pode ser utilizado para estimar o erro de discretizacao

temporal, considerando solugoes com distintos incrementos no passo de tempo; pode ser
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aplicado a qualquer procedimento de discretizacao, seja por diferencas finitas, elementos
finitos, volumes finitos, métodos espectrais. O método Indice de Convergencia de Malha
(GCI, Grid Convergence Index) é o melhor exemplo baseado na Extrapolacao de Richard-
son e foi desenvolvido por Roache (1994) para auxiliar na estimagao do erro de resolugio
de malha.

Portanto, para aplicar a metodologia GCI, é necessério obter minimamente duas
solugoes numéricas (f; e f») para um mesmo caso, cada uma com uma malha numérica
distinta, onde f; representa resultados de uma malha mais refinada, enquanto f;, de
uma malha mais grosseira, esparsa. A solugao resultard em valores com varia¢ao espago-
temporal, que podem ser expressos em termos do espagamento da malha (d,,n5). Para
solucoes infinitamente diferencidveis, as aproximacoes estao relacionadas com todas as
ordens para as solucoes derivadas através de uma expansao em série de Taylor, entretanto,
nao é necessario assumir isso na extrapolagao de Richardson (SGROTT, 2013).

Para uma soluc¢ao de segunda ordem com duas solucgoes discretas resolvidas através
de duas malhas diferentes, é possivel eliminar os termos de outras ordens da expansao.
Assim, obtém-se uma estimativa mais precisa que pode ser entendida como a solucao
extrapolada, ou seja, aquela que ocorrera quando a discretizacao nao mais influenciar os
resultados. Deste procedimento obtém-se a equagcao original para a extrapolacao de Ri-

. 5
chardson. Usando uma razéo de refinamento R = 2%t
,E8P

a equacao de extrapolacgao pode
ser expressa em termos de uma correc¢ao para a solucao da malha refinada, negligenciando
os termos de alta ordem.

A metodologia GCI, desta forma, baseia-se na extrapolacdo de Richardson descrita
acima. O primeiro passo nesse método é estimar o erro fracionado de Richardson para a
solucdo obtida com a malha refinada (f;) e esparsa (f2). A fim de garantir uma maior
confiabilidade estatistica no célculo do erro, Roache (1994) propos a incorporacao de um

fator de seguranca (Fs) ao seu calculo, dessa forma, obtendo as expressoes para o cdlculo

do GCI para as malhas refinada e grosseira:

f2— N

GCIref - FS|Eref| - FS 1_ pm

: (4.18)
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R™(f2 = f1)

GCIesp — FS|Eesp| - FS 1 — Rm

: (4.19)

onde E,.¢ e E,g, sao os erros fracionados de Richardson para a malha refinada e esparsa,
respectivamente; e m a ordem formal de precisdo do algoritmo. Como um refinamento
regular da malha numérica normalmente € dificil de ser realizado em geometrias comple-
xas, a ordem de espacamento 0,y pode ser aproximada pela razao entre o volume total
do dominio e o nimero de nés da malha numérica, dyn = VTl/ s /Nugs-

A atribuicao de um valor para Fs > 1 pode ser interpretada como um fator de
seguranca, ja que Fg = 1 resultard em um GCI igual ao médulo do erro. Um fator
de seguranca maior pode ser escolhido quando se deseja um nivel mais conservador de
confianga nas previsdes de CFD. Roache (1994) recomenda um valor mais conservador
de s = 3. Segundo o autor, essa magnitude do fator de seguranca tem a vantagem
de relacionar qualquer estudo de convergéncia de malha (qualquer valor de R e m) com
um que apresente uma duplicagio da malha e um método de segunda ordem (R = 2 e
m = 2). O autor ainda ressalta que nesse caso, os valores de GCI nao séo estimadores de
erro, mas sim tres vezes a estimativa do erro, o que representa um nivel de confiabilidade
estatistica mais ampla. E importante salientar que um pequeno valor de GCI indica que
a solucao estd dentro do alcance assintético. O GCI também pode ser usado para medir a

quantidade de refinamento adicional na malha necessario para alterar a solu¢do numérica.

4.3 Metodologia para avaliacao dos dados de experimentacao

fisica

Conforme serd descrito detalhadamente nos préximos capitulos, a experimentacao
fisica desenvolvida na presente tese inclui medic¢oes de velocidade e diametro de particulas
em alta frequencia, através de técnica baseada no efeito Doppler. As medi¢oes foram

executadas em 17 pontos da secao transversal em 3 alturas diferentes do riser e, em cada
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ponto, 5 mil amostras foram coletadas em triplicada. Este montante de dados foi em parte
tratado pelo proprio software do sistema de medicao, em parte tratado externamente. Nao
sendo suficientemente claros os termos utilizados nesta secao, pode-se avancar até a secao
5.2 para compreender os fundamentos da técnica, retornando em seguida sem prejuizo
para o entendimento da tese.

Quanto as operacoes internas ao sistema de medicao, destaca-se o calculo dos mo-
mentos sobre amostras independentes. Os principais utilizados neste trabalho sao a média,

o valor quadrado médio (ou RMS, de Root Mean Square) e a variancia, dados para uma

variavel conservavel ¢ respectivamente por (DANTEC DYNAMICS A/S, 2011):

N-—1
5 - Z @'Qﬁz’, (4-20)
o =Vo?, (4.21)

N-1
o = Z Bi (6 —9)° (4.22)

onde § = 1/N é um fator de ponderagdo importante para corrigir distor¢oes intrinsecas
da técnica, 7 se refere a cada medicao valida e N, ao total delas. Ocorre que medicoes de
velocidade podem ser alteradas se um grande nimero de particulas cruzarem o ponto de
medicao devido ao escoamento ser muito turbulento, o que gera uma tendencia de maior
amostragem de particulas com maior velocidade em detrimento daquelas com menor. Uma
amostragem estatisticamente independente é alcancada se o tempo entre duas aquisi¢oes
for maior que a escala integral do escoamento. Muitas vezes isso ¢ dificil de alcancar e o
proprio escoamento gas-sélido pode ter alto carregamento. Para corrigir esta distorcao,
um fator de ponderacao nao-uniforme calculado pelo tempo de transito de uma particula

ao cruzar o ponto de medigao (¢;) ¢ utilizado:

ls
Bi= 1 (4.23)
Z;V:ol t
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J& o cdlculo das estatisticas sobre a distribuicao de diametros das particulas e conse-
quentemente da concentracao delas em relacao ao fluido é feito considerando a quantidade
de particulas que ocorrem em classes de diametros (NC'), sendo que a quantidade de NC'
é predefinida. Para evitar distorc¢oes relativas a distancia entre a trajetéria da particula ao
cruzar o volume de medicao e o ponto central dele, utilizou-se um fator de correcao calcu-
lado para cada classe de diametros. Esta correcao é importante em populacoes com larga
faixa de diametros porque a intensidade da luz refletida é proporcional a dg. Portanto,
este fator serd

de (Dyi")

FCOT(DPi) — d (D ) 9
e Pt

(4.24)

sendo d. o diametro efetivo do volume de medic¢ao para a classe D,. A varia¢ao do volume

de medicao é dado por,

4(Dy) =/ S T2, (4.25)

L2 = aln (Dy) + b, (4.26)

onde L? é o comprimento médio da interferéncia do sinal para cada classe. Os parametros
a e b determinados para cada conjunto de amostras pela regressao da expressao acima.
Dado o fator de correcao, o nimero corrigido de particulas medidas por diametro sera,

n;”" = ntior (Dpz) . (427)

K2

Estatisticas para diametros de particulas podem entao ser determinadas. O diametro

médio aritmético (dpmeq) € 0 diametro médio de Sauter (d, s2) na forma corrigida serdo
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dados por:
dp,med = % (4.28)
i=1 "%
e
o — 2D (1.29
Dict nfOTD;Qn'

Por fim, a concentracao de particulas em cada ponto de medicao, para uma classe

k pode ser computada como:

Cy (D

(4.30)

pk Atz\/u+UA77 pk

onde A (v, Dyi) se refere a area de segfo transversal normal a trajetéria da particula e
Nk, ao nimero de particulas contidas na classe k. Uma relacao linear simplificada para

descrever a variacao da area como funcao do angulo da trajetéria é dada por

AG D) = (1= 555) Ae (D) + Ay (D). (4.31)

Assim, a concentracao de particulas a partir do total m,. de classes de diametros sera

C, = i O (D) - (4.32)

A outra parte do tratamento numérico sobre os dados de experimentacao fisica,
realizada externamente ao software do sistema de aquisicdo como citado no inicio desta
secao, diz respeito ao teste de desvio da média e a computacao das médias de cada varidvel,
em cada ponto medido na secao transversal do riser. Como o tempo de aquisicao pode
variar com a disponibilidade de particulas e com a capacidade de recebimento do sinal
pelo receptor, variacoes dos fenomenos com pouca proximidade do comportamento médio

podem ser capturados. Portanto, fez-se uma varredura sobre os dados e valores quatro
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vezes maiores que a média das outras repeticoes foram excluidos.
Como repetigdes (R) do mesmo experimento foram feitas, determina-se a média
aritmética dos valores médios adquiridos em cada ponto (P) da se¢do transversal, em

cada altura (H), para uma variavel ¢:
Ry
=P H 1 —PH
- Nt 4.33
¢ =% Z z (4.33)

Ressalta-se que ¢ ¢ dado pela aquisicio de 5 mil amostras segundo as Eq. 4.20 a 4.32.
Para executar esta tarefa, foi desenvolvido um cédigo para ser compilado e executado
pelo software GNU Octave, versao 3.8.1. A linguagem de programagao nativa do Octave
é similar a linguagem C, porém contém comandos que facilitam a execucao de muitas
operacoes.

Adicionalmente, a concentracao da fase sélida pode ser normalizada pela estima-
tiva da quantidade total média de particulas presentes no riser, a fim de possibilitar

comparacao com os resultados da experimentagao numérica. Assim,

Vi iser
Cp = Cp,PDANR , (4.34)

p,totats

onde C, ppa ¢ a concentracao medida pela PDA e expressa na Eq. 4.32, Vigiser 0 volume

do riser da UPRC e N, to1qis, 0 nimero total médio de particulas presentes no riser, sendo

o My totais o RC VRz’ser
Np,totais — — .
myp My

(4.35)

Na equagao acima, my torais € a massa total das particulas presentes no riser, RC|g, Jm?<ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>