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Resumo
Processos utilizando leito fluidizado sdo conhecidos desde 1920, no entanto s6 se popularizaram nas
décadas de 80 e 90 com a aplicagdo deste equipamento para geragao elétrica. O uso do leito
fluidizado torna possivel o uso de matérias-primas de qualidade inferior as normalmente usadas em
processos similares. Esta técnica ainda ndo esta muito difundida no Brasil, onde problemas com a
matriz energética tém aberto a opgéo para o uso de novas tecnologias de geragéo elétrica. Geragao
térmica é uma das opgdes que pode usar reator de leito fluidizado para a combustdo de materiais
como carvao e biomassas. O carvao nacional apresenta um alto teor de cinzas e enxofre, fato que o
torna impréprio para o uso direto em termelétricas convencionais. No entanto, o uso do leito fluidizado
para producao de gas para geragao elétrica € uma técnica promissora para o uso de matérias-primas
impuras com alta eficiéncia de combustdo e energia. Os modelos matematicos tém provado sua
eficiéncia para investigar condi¢cdes operacionais de processos industriais virtualmente. O objetivo
deste estudo é o desenvolvimento de um modelo para simular o fenébmeno de fluidizagdo
considerando duas fases. O modelo utiliza-se do conceito de multifases para simular o escoamento
em um reator de leito fluidizado em 3D. As equagdes de transporte de massa, momentum e energia
sdo resolvidas pelo método de volumes finitos implementado em um cddigo escrito em Fortran 90/95.
As fases sdo modeladas usando principios da mecénica do continuo, onde uma coleg¢ao de particulas
idénticas é considerada como tendo didmetro e densidade representativos. Este modelo se apresenta
como uma inovagdo na simulagdo de leitos fluidizados por considerar trés dimensbes em um
processo transiente. Os resultados obtidos mostram-se em concordancia com resultados
experimentais e computacionais previamente investigados para validar o modelo. Apés a validagéo o
modelo foi expandido para a geometria de um reator em escala industrial para verificar o
comportamento em processo industriais, apresentando resultados compativeis.
Palavras-chave: Escoamento multi-fasico; Modelamento matematico; Simulagdo computacional;
Trés dimensdes; Transiente.

3D MATHEMATICAL MODELING OF GAS-SOLID PHASES FLUIDDYNAMICS IN FLUIDIZED BED REACTOR
Abstract

Processes using fluidized bed reactors are well known since 1920, although in some processes like
combustion, this equipment only started to be used in the 80-90’s with special application to
installations for electric generation. Fluidized bed process makes possible the use of raw materials
with quality lower than the materials normally used in similar processes. The fluidized bed technics is
not spread out in Brazil, where the problems with energetic matrix have opened the options to use
new processes to electric generation. Thermal generation is one of this options that can use fluidized
bed reactor to burn materials like coals and biomasses. The Brazilian coals presents high ash and
sulfur content which is impossible to directly use in conventional thermoelectric facilities. Therefore,
the use of fluidized bed to produce hot gas for power generation is a promising technique to overcome
the use of impure raw materials with high combustion efficiency and energy savings. Mathematical
models have proved their efficiency to investigate optimum operational conditions and reproduce
virtually the industrial process. The objective of this work is to develop a computational model that
simulates the fluidized bed phenomena considering two phases. The model uses the multiphase
concept to simulate the flow in a 3D fluidized bed reactor. Transport equations of mass, momentum
and energy are solved by the finite volume method for non-orthogonal system implemented in a
complex computational code written in Fortran 90/95. The phases are modeled using continuum
mechanics principles where collection of particles is considered identical having a representative
diameter and density. This model has been an innovation of fluidized bed study by considering 3D,
transient features. The results shown good agreements with experimental and computational results
previously investigated. After validation of model, the model was expanded to industrial scale reactor
geometry to verify the behavior of model in industrial process, showing compatible results.

Key words: Multiphase flow; Mathematical modeling; Computational simulation; Three dimensions;
Transient.
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1 INTRODUCAO

A fluidizagcdo nao é uma técnica nova ela é conhecida desde 1920, no entanto a
combustdo em leito fluidizado sé ganhou status a partir de 1970, embora sua
utilizagcao fosse ampla em varios processos nas industrias quimicas e de petréleo.(”
O leito fluidizado, no entanto, ganhou grande popularidade nas décadas de 80 e 90
com o aumento do interesse nas instalagdes para geracdo de energia, devido a
flexibilidade de combustiveis e influéncias ambientais positivas. No Brasil esta
técnica ainda ndo esta muito difundida, e o carvdo mineral nacional ndo é muito
utilizado em processos industriais, devido ao fato de apresentarem elevado teor de
cinzas e enxofre. No entanto, problemas na matriz energética tém aberto opgdes
para o uso de novas técnicas para geragao elétrica. Dentre estas opgbes a geragao
térmica destaca-se por viabilizar o uso de reatores de leito fluidizado para a
combustdo de carvdes, biomassas e alguns residuos industriais e agricolas.
Modelos matematicos para combustdo ainda sao escassos no mercado
principalmente devido ao complexo modelamento matematico e a instabilidade
numérica das equagdes que devem ser resolvidas para representar o processo.(z) O
modelamento do movimento gas-solido no interior de reatores de leito fluidizado é
uma tarefa complexa, porque a interface € desconhecida, transiente e as interacdes
s6 sdo conhecidas numa limitada regigo.®) Dois métodos tém sido utilizados para
simular leito fluidizado gas-solido: O primeiro utiliza método discreto baseado na
dindmica molecular (modelo Lagrangeano); O segundo utiliza a mecanica do
continuo tratando as duas fases se interpenetrando continuamente (multifluido ou
modelo Euleriano).®” O modelo lagrangeano simula particulas individuais, limitando
assim, a simulacdo a um pequeno numero de particulas. Portanto, em escala
industrial o numero de particulas necessarias para simular um processo €
normalmente grande, fato este que tem limitado o uso desta aproximagao. Por outro
lado, esforgos tém sido concentrados para desenvolver modelos utilizando mecanica
do continuo capaz de reproduzir o comportamento industrial com razoavel trabalho
computacional. Isso se torna desejavel porque os modelos matematicos tém
provado sua eficiéncia em simular condi¢gdes operacionais e, reproduzir virtualmente
processos industriais. Nesse contexto o objetivo deste trabalho € desenvolver um
modelo computacional capaz de simular o fendmeno de fluidizacdo considerando
duas fases. O modelo utiliza o conceito de multifases para simular o escoamento em
3D de um reator de leito fluidizado. As equacdes de transporte de massa,
momentum e energia sao resolvidas utilizando a técnica de volumes finitos para um
sistema nao ortogonal implementado em um complexo cédigo computacional escrito
em Fortran 90/95. As fases sdo modeladas usando principios de mecanica do
continuo, onde colecdes de particulas sdo consideradas idénticas tendo didmetro e
densidade representativos. A equacdo de momentum da fase solida € modificada
para contabilizar a transferéncia de momentum devido as colisdes particula-particula
baseada no modelo da teoria cinética®. A temperatura granular, ©, é definida para
representar a energia cinética especifica da velocidade de flutuagao, ou a ener%ia de
flutuacdo translacional resultantes da velocidade de flutuagdo da particula®. No
escoamento granular, velocidades de flutuagdo das particulas sdao assumidas como
sendo resultantes das particulas que sédo carreadas pelo escoamento. A equagao da
temperatura granular da particula pode ser expressa em termos de flutuagdes
causadas por cisalhamento, dissipagao por escoamento cinético e calor de colisdo,
dissipacdo devido a colisdes inelasticas, turbuléncia do fluido, colisdes com
moléculas e dissipagdo devido a interagdes com o fluido.”” Diversos estudos tém



mostrado a potencialidade do uso da teoria granular para simular leitos fluidizados.
Embora os modelos para simular leitos fluidizados estejam atingindo maturidade,
validacbes com resultados experimentais ainda devem ser feitas principalmente
porque muitas das correlacbes usadas sdo empiricas ou semi-empiricas. Este
estudo considera um modelo transiente em 3D para analisar o movimento e a fragéao
volumétrica das fases gas-solido em uma reator de leito fluidizado em escala
experimental usado para validagdao do modelo. Posteriormente € expandido para a
geometria e dimensdes de reator em escala industrial.

2 MODELAMENTO MATEMATICO

O presente modelo consiste em descrever o fenbmeno que ocorre no interior de um
reator de leito fluidizado composto de um sistema com duas fases. A formulagao
matematica considera a hipotese de meio continuo, expressa pela equacido de
transporte de massa, momentum e energia. O transporte de massa, momentum e
energia no interior do reator € representado pela equacgédo geral do transporte
(equacao 1). Onde, o indice i representa as fases gas e solidos. O coeficiente efetivo
de difuséo (T,) assume diferentes significados de acordo com o tipo de equagéo a

ser resolvida, por exemplo, se a equacdo a ser resolvida é a equacdo de
momentum, entdo, o coeficiente de difusdo assume a viscosidade dindmica da fase.
O termo fonte (S,) representa a geragdo ou consumo de massa, momentum e

energia. Nos termos fontes sdo consideradas, por exemplo, o fenbmeno de
interacao entre as fases, interagdes mecanicas resultando no acoplamento entre as
equagdes de massa momentum e energia. Os modelos de momentum e energia séo
obtidos na literatura e foram detalhados em estudos de leito fluidizado.®) A esta
formulacéo foi adicionada a teoria cinética do escoamento granular para contabilizar
a energia de flutuacao das particulas solidas e determinar os termos de tensao dos
sélidos nas equacdes de momentum.® A equacdo 2 é introduzida ao modelo,
exatamente, para descrever a energia de flutuagao das particulas solidas.®

%"‘ div (¢,U ;¢,)= div (gir¢igrad ¢i)+ S, W

g{g(gsp@s% grad(e, 0,07, )= (- p.I +7, )+ gradv, + grad(kes -grad@s)—;/gs} (2)

Onde, (©,) € a temperatura granular, () € o tensor tensdo adimensional, (7,) € o
tensor tensao, (ps) € a pressao do solido e (y, ) € a dissipacao de energia por
colisdo. As equagbes diferenciais representadas pela equacdo 1 devem ser

impostas condi¢des iniciais e de contorno que representem as condicdes de
processo serdo mostradas na segao seguinte de acordo com o caso a ser analisado.
3 RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Validagéo do Modelo

Os resultados desta seg¢do referem-se a validagdo do modelo, ou seja, a
comparagao dos resultados obtidos com resultados investigados na literatura. As



condi¢cdes operacionais e parametros utilizados para a validagdo do modelo podem
ser vistos na Tabela 1.

Tabela 1. Parametros para simulacao.

Descricéo Valor Comentario
Densidade da particula, p, 2500 kg/m® | “Glass beads”
Densidade do Gas, p, 1,225kg/m*® | Ar

Diametro das particulas, d, 275um Distribuicéo uniforme
Coeficiente de restituicéo, e 0,90 Valor da literatura
Fracao inicial no leito fixo, &, 0,60 Valor Fixo
Velocidade superficial do gas, U | 0,38m/s ~6"U
Profundidade do Leito 0,28m Valor Fixo
Espessura do Leito 0,025m Valor Fixo

Altura do Leito 1,00m Valor Fixo

Altura inicial do leito de particulas | 0,40m Valor Fixo
Condigbes na entrada Velocidade | Velocidade do gas
Condicoes da saida Escoamento | Desenvolvido
“Time steps” 0,001s Especificado
Critério de convergéncia 10° Especificado

A Figura 1 (a) mostra imagem em 3D da fracdo volumétrica de sdlidos em uma
coluna vertical utilizada em experimentos de fluidizagao, obtida através de simulagao
computacional, para t=3s. A expansao do leito € evidenciada e a formacdo de
aglomerados de particulas (clusters) também esta caracterizada nesta figura. Na
Figura 1 (b) pode ser visto uma imagem em 2D das linhas de corrente (stream
traces) do movimento das particulas no interior do leito. As linhas de corrente
demonstram que ocorre uma recirculagado das particulas na regiédo inferior do leito
evidenciando, assim, o fenébmeno de fluidizacéo.

A Figura 2 mostra a comparagao da queda de pressao, AP, obtido neste modelo e
os modelos de Syamlal-O’Brien e Gidaspow apresentados por Taghipour e
colaboradores.® Este parametro é importante porque a fracdo volumétrica no leito
pode ser estimada pelo AP.®. No inicio da fluidizagdo o modelo prevé altos valores
de AP, que comega a estabilizar em torno de um valor médio. A diferenga observada
entre os modelos inicialmente pode ser atribuida a metodologia de solugdo para o
calculo da fragdo volumétrica de solidos. Neste modelo ela é calculada diretamente
pela equacdo da continuidade, enquanto em outros modelos é calculada por
correlagcdes empiricas baseada na queda de pressao. A instabilidade da queda de
pressao reflete a flutuacao total e a formacao de bolhas e aglomerados clusters, a
qual, apés a estabilizacdo indica condicbes apropriadas para operagcdo. Um outro
fato a ser ressaltado € que os modelos citados utilizam critério de convergéncia de
107, enquanto que neste modelo o valor utilizado foi de 10° o que contribui para
maior estabilidade dos resultados. Um outro parametro importante no processo de
fluidizacdo é a taxa de expansao, porque este parametro mostra o deslocamento da
coluna de solidos no leito. Este parametro pode ser visto na Figura 3, onde as taxas
obtidas para este trabalho sdo comparadas com resultados experimentais e com os
modelos citados. Pode-se ver que os resultados obtidos neste modelo apresentam-
se com boa concordancia com os obtidos na literatura. A diferenca entre eles pode



ser explicada pelas fungdes de coeficiente de arraste usadas nos modelos, as quais
nao cobrem todas as regides de fluidizagado observadas no interior do reator.
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Figura 1. (a) Imagem 3D da fragdo volumétrica de uma coluna retangular utilizada em
experimentos de fluidizacdo;® (b) Imagem em 2D das linhas de corrente do escoamento das
particulas.
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Figura 2. Grafico da queda de pressao (AP) Figura 3. Grafico para a taxa de expanséao do
no leito obtida por este modelo e por leito H/Hy, mostradas por Taghipour et al.® e
Taghipour et al.’) usando diferentes funcdes este modelo para velocidades do gas de (U=
de coeficiente de arraste. 0.12, 0.38, 0.72m/s).

3.2 Reator de Leito Fluidizado
Os resultados apresentados nesta secao referem-se ao modelo de um reator de leito
fluidizado em escala industrial. Este modelo de reator é utilizado para processos de

combustdo de carvao e Biomassas. Os parametros utilizados para a simulagao
desse reator podem ser vistos na Tabela 2.

Tabela 2. Parametros para simulagao do reator de leito fluidizado.

Descricéo Valor Comentario
Densidade da particula, p, 2600 kg/m® | Areia

Densidade do Gas, p, 1,225kg/m*® | Ar

Diametro das particulas, d 2500um Distribuicao uniforme
Coeficiente de restituicdo, e 0,90 Valor da literatura
Frac&o inicial no leito fixo, &, 0,60 Valor Fixo
Velocidade superficial do gas, U | 0,7m/s ~6,5*U

Presséo de entrada 1atm Valor Fixo
Temperatura granular 100m?/s* Valor Fixo

Altura do leito de particulas 0,70m Valor Fixo
Condigdes na entrada Velocidade | Velocidade do gas
Condigdes na saida Escoamento | Desenvolvido
“Time steps” 0,001s Especificado
Critério de convergéncia 10° Especificado

A Figura 4 mostra um desenho esquematico do reator e suas respectivas
dimensoes.
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Figura 4. Geometria e dimensdes do reator.

A Figura 5 (a) mostra a malha gerada na discretizagdo das equagdes resolvidas pelo
método de volumes finitos e, (b) os valores de contorno obtido para a fragao
volumétrica. As condigdes de contorno laterais do reator sdo condigdes de parede,
porém as particulas tém uma velocidade minima de deslizamento para que estas
possam escoar no leito. As condi¢gdes de entrada e saida sao, respectivamente,
velocidade do gas e de escoamento completamente desenvolvido. O gas, no
entanto, entra no reator por quatro distribuidores no fundo fato este que foi
considerado e utilizado nas simulagdes. O comportamento das particulas no interior
do leito foi correspondente ao esperado, mas a formacgao de bolhas, que € uma
caracteristica da fluidizagao, so fica evidenciada no inicio do processo. Isto se deve
basicamente a presenca de quatro distribuidores no fundo do reator, o que faz com
que apos o deslocamento inicial do leito tenham-se quatro jatos de gas mantendo as
particulas suspensas e recirculando continuamente no interior do reator. Na figura 5
(b) pode-se observar um acumulo de particulas nas paredes do reator, este fato é
explicado pelos distribuidores estarem localizado na regido central. Portanto, as
particulas sao jogadas da regido central para a periferia do reator onde a velocidade
do gas é menor e, entdo, se aglomeram e comegam a cair dando movimento ao
leito.
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Figura 5. (a) Malha gerada pela discretizagdo das equagdes e (b) Imagem 3D da fragéo
volumeétrica dos sdlidos no leito. (t=5s)

O movimento relativo das particulas pode ser visto na figura 6, onde as linhas de
corrente do escoamento stream traces sao mostradas caracterizando uma
recirculacdo, ou seja, um movimento continuo das mesmas no reator, que sao
arrastadas pela corrente de gas. Apds serem arrastadas pelo gas as particulas
atingem uma altura onde o arraste se torna menor que a forga gravitacional,

entdo elas comegam a cair com velocidade terminal U;.

A Figura 7 mostra o contorno obtido para a fragdo volumétrica de sélidos no interior
do reator. A Figura 6 (a) representa uma fatia slice em um ponto sobre um dos
distribuidores e foi retirada em um plano X. A Figura 6 (b) € a representagéo do
contorno da fragdo volumétrica sobre os pontos de distribuicdo do gas, retirada em
uma fatia no plano Y. A Figura 6 (c) mostra a fragdo volumétrica em varias fatias no
plano Z. Nas imagens mostradas na Figura 7 (a, b, c) fica evidente que as particulas
estdo sendo arrastadas pelo gas e atingem uma altura muito maior que a altura
inicial de particulas no leito. Os principais parametros de avaliagao de fluidizagao,
que sao queda de pressdao AP e taxa de expansao do leito H/Hy sdo, 0,081 atm
(8,207kPa) e 2,61, respectivamente.
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Figura 6. Linhas de corrente stream traces do
movimento das particulas no reator. (t=5s)

4 CONCLUSOES

Um codigo computacional baseado na equacdo geral do transporte, cuja
discretizagdo resulta em equagdes diferenciais parciais, que podem ser resolvidas
usando método dos volumes finitos foi desenvolvido para simular um reator de leito
fluidizado em escala industrial. O modelo foi primeiramente comparado com
resultados obtidos na literatura e, este apresentou comportamento compativel ao
fendbmeno de fluidizagdo. Os resultados da validagdo demonstraram condi¢des para
0 uso da simulagdo em reator de escala industrial. Os resultados apresentados e
discutidos, tanto para a validagao quanto para o reator em escala industrial mostram
o comportamento das particulas em muito boa concordancia com os mostrados em
processos de leito fluidizado. Os parametros operacionais, tais como AP e a taxa de
expanséo do leito também se mostraram de acordo com os resultados experimentais
obtidos da literatura usando fungbes de arraste diferentes daquelas usadas no
desenvolvimento deste modelo. A taxa de expansao do leito neste modelo mostrou o
comportamento quase linear. As linhas de contorno para a fragdo volumétrica
apresentaram padrao similar, quando comparadas, a resultados da fluidodindmica
gas-solido em reator de leito fluidizado apresentadas em trabalhos previamente
consultados.



Figura 7. Fragao volumétrica de soélidos no interior do reator; (a) plano X; (b) plano Y; (c) plano Z.
(t=5s)

5 NOMENCLATURA

U, | Velocidade de minima fluidizagdo | ', | Coeficiente de difusao

U, |Velocidade terminal ©®, | Temperatura granular

U |Velocidade do gas 7, | Tensor tenséo

S, Termo fonte Yo, Energia dissipada por colisdo
I Tensor tensao adimensional AP | Queda de pressao

Ps | Pressao do sélido H/Hy | Taxa de expansao do leito
ess | Coeficiente de restituicao p densidade
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