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RESUMO

A aeracdo é fundamental para o funcionamento de biorreatores pneuméticos, pois a partir
da injecao de gés no sistema € possivel realizar a agitacdo do meio, bem como melhorar a
transferéncia de massa com um menor consumo energético. A distribuicao de bolhas e o
regime de escoamento nesses equipamentos afetam de maneira direta o desempenho de pa-
rametros globais, como a retencio gasosa () e o coeficiente volumétrico de transferéncia
de massa (kpa). Dessa forma, entender o seu comportamento e seus fendmenos de interacao
entre as fases liquida e gasosa sdo importantes para avaliar a fluidodinamica e o desempenho
desses biorreatores. Neste contexto, a simulacdo por fluidodindmica computacional (CFD -
Computational Fluid Dynamics) destaca-se por ser uma ferramenta alternativa para o estudo
e avaliacdo desses parametros globais em diferentes condi¢cdes de operacdo e geometrias,
permitindo que essas avaliacdes ndo se limitem devido ao tempo e a custos de construcio de
prototipos necessarios para avaliagdes experimentais. No entanto, dentre os estudos encon-
trados na literatura, poucos sdo aqueles que avaliam a influéncia do escoamento do gis no
meio considerando a existéncia de uma distribui¢do de tamanho de bolhas em sua modela-
gem, a qual € observdvel na pratica. Tal consideracdo € importante para que os fendmenos de
coalescéncia e a quebra de bolhas sejam contabilizados no problema, sendo possivel, a partir
disso, refinar a modelagem do comportamento fluidodindmico desses equipamentos. Assim,
este trabalho tem como objetivo incorporar a distribui¢do de tamanho de bolhas em simula-
cdo CFD de biorreatores pneumadticos por meio de equacdes de balanco populacional (EBP)
utilizando-se do Método de Quadratura de Momentos (QMOM), de modo a avaliar a influén-
cia dessa inclusdo na resposta simulada dos principais parametros globais de desempenho.
As simulagdes foram realizadas utilizando o software Ansys Fluent, versdes 14.5 e 2022 R2,
considerando o modelo Euleriano-Euleriano para a descri¢cao do escoamento 3D multifdsico
ar-dgua para a geometria coluna de bolhas (CB) estudada por Mendes (2016). Uma rotina
Python foi implementada e aplicada para auxiliar nas simulagdes, com objetivo de avaliar
diferentes modelos de coalescéncia e quebra incorporados ao balanco populacional. A partir
dessa rotina determinou-se as constantes utilizadas na simulacio 3D para diferentes modelos
de frequéncia de colis@o. Foram realizadas simulacdes para vazdes especificas de ar (¢,;.)
de 1 a 5 vvm, tendo sido obtido contornos para o didmetro de bolha bem como o didmetro
médio de Sauter. Os resultados demonstraram que 0 QMOM foi capaz de descrever a distri-
bui¢do de tamanho de bolhas e sua evolugdo, tendo sido obtido um erro relativo maximo de
9% na estimativa do didmetro médio de Sauter. Foi possivel estimar também o valor de ka,

sendo que o menor erro relativo obtido foi de 12% para ¢, igual a 1 vvm.

Palavras-chave: CFD. Equagdes de balanco populacional (EBP). Método de Quadratura de
Momentos (QMOM). Distribui¢do de tamanho de bolhas. Coalescéncia. Quebra.
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ABSTRACT

Aeration is crucial for the functioning of pneumatic bioreactors, as injecting gas into the
system allows to perform agitation of the medium and as well as to improve mass trans-
fer with lower energy consumption. Bubble distribution and flow regime in these devices
directly affect the performance of global parameters, such as the gas hold-up (¢) and the
volumetric mass transfer coefficient (kya). Thus, understanding their behavior and their in-
teraction phenomena between the liquid and gas phases are important to evaluate the fluid
dynamics and performance of these bioreactors. In this context, computational fluid dy-
namics (CFD) simulation stands out as an alternative tool for the study and evaluation of
these global parameters under different operating conditions and geometries, allowing these
evaluations to not be limited by the time and costs of building prototypes necessary for expe-
rimental evaluations. However, among the studies found in the literature, few are those that
evaluate the influence of gas flow in the medium considering the existence of a bubble size
distribution in its modeling, which is observable in practice. Such consideration is important
so that coalescence phenomena and bubble breakage are accounted for in the problem, ma-
king it possible to refine the fluid dynamic behavior modeling of these devices. Therefore,
this work aims to incorporate the bubble size distribution in CFD simulations of pneuma-
tic bioreactors through population balance equations (PBE) using the Quadrature Method
of Moments (QMOM), in order to evaluate the influence of this inclusion on the simulated
response of the main performance global parameters. The simulations were performed using
the Ansys Fluent software, versions 14.5 and 2022 R2, considering the Eulerian-Eulerian
model for the description of the 3D air-water multiphase flow for the bubble column (CB)
geometry studied by Mendes| (2016). A Python routine was implemented and applied to
assist in the simulations, with the goal of evaluating different coalescence and breakage mo-
dels incorporated into the population balance. From this routine, the constants used in the
3D simulation for different collision frequency models were determined. Simulations were
performed for specific airflow rates (¢,,) of 1 to 5 vvm, and contours for the bubble diame-
ter and its Sauter mean diameter value were obtained. The results showed that the QMOM
were able to describe the bubble size distribution and its evolution, with a maximum relative
error of 9% obtained in the estimation of the Sauter mean diameter. It was also possible to
estimate the value of ka, with the lowest relative error obtained being 12% for ¢, equal to

1 vvm.

Keywords: CFD. Population Balance Equation (PBE). Quadrature Method of Moments
(QMOM). Bubble Size Distribuition (BSD). Coalescence. Breakage.
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1 INTRODUCAO

Biorreatores sdo equipamentos empregados em processos com a finalidade de obter bi-
oprodutos a partir da conversdao de matéria-prima por intermédio de células ou enzimas. O
funcionamento desse tipo de dispositivo esta diretamente relacionado a promocgao de condi-
cOes Otimas para que as reagOes bioquimicas de interesse ocorram. Dessa forma, caracteris-
ticas estruturais e condi¢cdes de operacdo sdo definidas de modo a propiciar a transferéncia
de massa gés-liquido em bioprocessos aerébios de maneira eficiente e, por consequéncia, a
preservacdo dos seres vivos presentes no meio reacional. Neste sentido, o uso dos biorreato-
res pneumaticos € uma 6tima alternativa, visto que 0s mesmos apresentam como principais
vantagens altas taxas de transferéncia de massa e campos de velocidade uniformes.

Em biorreatores pneuméticos, a hidrodindmica esta relacionada diretamente com a aera-
cdo do sistema, a qual promove a agitacdo do meio ocasionando a interagcdo entre as fases
liquida e gasosa. Estas interacdes s@o responsaveis por alterar a dinamica do escoamento no
interior desses equipamentos e influenciar em parametros importantes utilizados na previ-
sdo do comportamento fluidodinamico no projeto e dimensionamento dos biorreatores. Vale
destaque para os fendmenos de quebra e coalescéncia, os quais sdo os responsaveis pela
alteracdo no tamanho das bolhas dispersas na fase liquida.

A Fluidodinamica Computacional (CFD) tem sido uma aliada na compreensdo de feno-
menos presentes em diversos tipos de escoamentos multifasicos. O seu uso para simulagdes
numéricas de condi¢cdes e geometrias generalizadas tem mostrado um grande potencial em
reduzir custos associados a pesquisa € a projetos, visto que a construcdo de prototipos e a
realizacdo de experimentos, por exemplo, podem ser reduzidos por meio da aplica¢do dessa
ferramenta. Além do mais, os avancos em modelagem matemadtica permitiram que abor-
dagens, como as equagdes de balan¢o populacional, fossem capaz de quantificar interagdes
que ocorrem dinamicamente no sistema e, com isso, permitir conhecer melhor os fendmenos
envolvidos no escoamento e os seus efeitos.

A pesquisa em biorreatores vem avangando tanto na parte experimental quanto na si-
mulacao por CFD, onde sdo comuns trabalhos que utilizam a abordagem Euleriana de dois
fluidos cldssica, por meio da qual nao € possivel modelar e prever a distribui¢do de tamanho
de bolhas por simulacdo. Nesse contexto, trabalhos da literatura vém incluindo a equacao
de balanco populacional a modelagem Euleriana para descrever tais efeitos. Considerando
esses aspectos, nesse trabalho o Método de Quadratura de Momentos (QMOM) foi utilizado
na modelagem para implementar a equacao de balango populacional e, consequentemente,
simular a distribui¢do do didmetro de bolha ao longo do dominio computacional utilizando
CFD. A adocao de tal método se deu em razdo do seu menor custo computacional quando

comparado a outros métodos da literatura.



2 OBJETIVOS

2.1 Objetivo Geral

A presente dissertacdo de mestrado tem como objetivo geral avaliar o uso de equagdes
de balan¢o populacional (EBP) em simulagdo CFD para descrever a distribuicado e os efeitos

do tamanho de bolhas no escoamento gés-liquido em biorreator Coluna de Bolhas.

2.2 Objetivos Especificos

Para alcancar o objetivo geral proposto, os seguintes objetivos especificos sao definidos:

* Simular numericamente a geometria do biorreator coluna de bolhas avaliada por Men-
des (2016) para diferentes vazdes especificas de alimentagcao de ar utilizando a abor-
dagem euleriana de dois fluidos cldssica;

* Avaliar a influéncia da inclusdo do modelo de balangco populacional na modelagem

matematica e compara-los aos dados experimentais obtidos por Mendes| (2016);

* Determinar o melhor conjunto de condi¢des de contorno e de restricdo para o simu-
lador que seja capaz de descrever a distribuicdo do didametro médio de bolhas e sua
evolucdo a partir do Método de Quadratura de Momentos (QMOM).

* Comparar a resposta hidrodinamica e de transferéncia de massa para a Coluna de Bo-
lha estudada com os resultados simulados por Rodriguez (2015), o qual utilizou a

abordagem cldssica de didmetro de bolha fixo e constante.

e Comparar

3 REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 Biorreatores

E comum que os biorreatores sejam classificados quanto aos mecanismos de agitagio e
aeragdo. O biorreator tipo tanque agitado e aerado, ilustrado na Figura [3.1j, possui como
caracteristica a presen¢a de um agitador mecanico com a fun¢@o de promover a mistura do
meio e de um sistema de aeracdo que € utilizado para a injecdo de géds. Diferentemente,
o biorreator pneumdtico, ilustrado na Figura [3.1b, é caracterizado por ndo apresentar uma
parte movel (agitador) em seu interior. Devido a isso, a agitacdo e a aeracdo do meio sdo

desempenhadas pelo sistema de injecao de gés.



Figura 3.1. Biorreatores: (a) tipo tanque agitado e aerado (convencional) e (b) pneumatico tipo coluna
de bolhas (nao-convencional).
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Fonte: Mendes| (2016)

Mendes| (2016) relata a aplicagdo do biorreator pneumético como vantajosa, devido ao
baixo custo energético necessdrio por esse equipamento, o qual se dd em razdo dos meca-
nismos de agitacdo e aeracdo acontecerem de forma conjunta. Além disso, outra vantagem
mencionada é o seu uso em cendrios que envolvam microrganismos sensiveis ao estresse
estrutural provocado pela agitacdo. A auséncia de impelidores nesse tipo de dispositivo
minimiza os danos morfolégicos que esses seres vivos possam vir a sofrer, uma vez que
os campos de cisalhamento gerados em seu interior comumente sao mais uniformes do que
aqueles obtidos com os biorreatores com agitacdo mecanica. No entanto, segundo |[Esperanca
et al.| (2020), esses campos passam a nao ser mais uniformes na regido do aspersor com o
aumento da vazao de alimentacdo de ar, visto que o alto gradiente de velocidade presente
nessa regido gera elevadas tensdes cisalhantes, similares as encontradas em biorreator tipo

tanque agitado.

3.2 Biorreatores Pneumaticos

O funcionamento dos biorreatores pneumadticos baseia-se na diferenca de densidades
existente entre as regides contidas em seu interior. O gas € injetado no sistema em forma
de bolhas por meio de um aspersor localizado na base do equipamento. Por apresentar me-
nor densidade que a fase liquida ali presente, esse gas tem como tendéncia de se movimentar
em direcdo ao topo do equipamento devido ao empuxo. Esse deslocamento resulta no arrasto

do liquido presente nas proximidades, fazendo com ele também se movimente para o topo.



Essa interac@o € a principal responsavel por promover a mistura do meio. Ao encontrar a
interface gas-liquido na regido do topo, a mistura sofre o desprendimento de grande parte
da fase gasosa, o que provoca um aumento em sua densidade e, consequentemente, o seu
retorno em direcdo a base do equipamento. Nos casos em que esse escoamento € feito em
um caminho fechado, esse retorno define um ciclo de circulagdo.

Os dois principais tipos de biorreatores pneumaticos existentes sdo denominados como
coluna de bolhas e airlift, sendo que a principal diferenca entre eles é dada pela existéncia
de anteparos em seu interior. O biorreator coluna de bolhas apresenta geometria simples,
sendo composto apenas por uma coluna preenchida de liquido € um aspersor em sua base,
como pode ser visto na Figura[3.Tp. Em razdo disso, a circulag@o do liquido nesse dispositivo
apresenta movimento desordenado quando comparado com o biorreator airlift que, em con-
trapartida, conta a presenca de anteparo interno que define diferentes regides de escoamento,
delimitando os caminhos percorridos pelas fases. O mesmo pode ser classificado quanto ao
tipo de circulacdo, sendo de circulacdo interna (ACI) quando as regides de subida (riser) e
descida (downcomer) se encontram em um mesmo aparato e de circulagdo externa (ACE)
quando essas regides se encontram em aparatos distintos. A Figura [3.2] ilustra diferentes

modelos de biorreatores airlift.

Figura 3.2. Diferentes modelos de biorreator airlift: (a) tipo cilindro concéntrico (ACI), (b) tipo
split-cylinder (ACI) e (c) tipo loop (ACE).
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Fonte: Mendes| (2016)

Diversas sdo as interacOes existentes entre as fases gasosa e liquida resultantes dos esco-
amentos no sistema. Ademais, existem também fendmenos que estao intimamente ligados
a interacdo entre as bolhas de gds, promovendo a coalescéncia e a quebra. A presenga ou

nao desses fendmenos esta associada ao tipo de regime de escoamento encontrado nesses



biorreatores. Dependendo das condi¢des de operacdo (vazdo especifica de alimentacido de
gds) e das propriedades fisicas do fluido, essas interacdes podem se tornar significantes para
o funcionamento do sistema, ao passo que negligencia-las pode ocasionar erros na previsao
do comportamento fisico e na obtencao de parametros de desempenho.

O fendmeno de coalescéncia € caracterizado pelo encontro entre duas bolhas, resultando
na formacgdo de uma tnica bolha de tamanho maior. A quebra é o fendmeno oposto, em que
o rompimento de uma bolha de maior proporcao resulta na formacao de outras duas bolhas
de tamanhos menores. Dessa forma, pode-se inferir que a existéncia desses fendmenos de
interacao entre a propria fase gasosa define uma distribui¢cao de tamanho de bolhas nos bior-
reatores pneumdticos. A Figura [3.3]esquematiza os principais mecanismos de coalescéncia

e quebra detectados na prética.

Figura 3.3. Principais mecanismos dos fenémenos de coalescéncia e quebra para bolhas.
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Fonte: [Yang et al.|(2018)

Segundo [Liao e Lucas (2009), o fendmeno de quebra de uma bolha é determinado pelas

suas proprias caracteristicas e pelas condi¢des hidrodindmicas do liquido que encontra-se

ao seu redor. Os mecanismos desse fenomeno podem ser classificados em quatro catego-
rias, sendo elas a quebra devido a flutuacao turbulenta e colisdo, a tensdo de cisalhamento
viscosa, a processos "erosivos'e a instabilidade interfacial. Para o primeiro, a presencga de
flutuacdo turbulenta causa uma deformagdo na interface da bolha, o que leva a um estrangu-
lamento dessa superficie e a uma consequente separacao em duas ou mais bolhas menores. O
mesmo ocorre quando hd a colisdo com vortices turbulentos. Ademais, para essa categoria,

os autores definem também a existéncia de casos que levam a quebra quando:



* A energia cinética turbulenta da bolha é maior que um valor critico;

A velocidade de flutuacdo ao redor da superficie da bolha é maior que um valor critico;

* A energia cinética turbulenta da colisdo com um vértice € maior que um valor critico;

A forca inercial da colisdo com um vértice é maior que a forga interfacial da menor

bolha gerada.

De acordo com Liao e Lucas|(2010) as principais modelagens para o fendmeno de coa-
lescéncia sao o modelo de drenagem de filme, o modelo de energia e o modelo de velocidade
critica. Para o primeiro, considera-se que a coalescéncia ocorre quando o filme liquido entre
duas bolhas que estdo se colidindo € drenado até uma espessura critica. J4 para o segundo,
o fendmeno ocorre durante uma colisdo energética, em que a velocidade de aproximacao
de duas bolhas ultrapassa um valor critico. Para o dltimo, assume-se que a coalescéncia é
favorecida quando se hd baixas velocidades de aproximacao entre duas bolhas. Em suma, a
diferenca de velocidades entre duas bolhas pode levar a colis@o e, consequentemente, o con-
tato entre elas pode acarretar em uma coalescéncia. Abaixo estdo listados 0os mecanismos

envolvidos nesse fendmeno:
* Movimento das bolhas devido as flutuacdes turbulentas presentes na fase continua;

* Diferentes velocidades de ascensao das bolhas causadas pelos gradientes de velocida-

des presentes no escoamento;
» Captura por vértices turbulentos que induzem o encontro entre as bolhas;

* Colisao entre bolhas resultante da interagdo com ondas (wake-entrainment).

3.3 Parametros de Desempenho de Biorreatores

Segundo |Esperancal(2018), o desempenho de um biorreator pode ser avaliado considerando-
o no ponto de vista da Engenharia Bioquimica e no ponto de vista de uma operacao unitaria.
Na primeira abordagem avalia-se efeitos como as condi¢des do microrganismo, do meio de
cultivo e do tipo de operacdo e a influéncia deles na obten¢dao de um produto de interesse. J4
na segunda, o interesse estd em avaliar os efeitos, por exemplo, do tipo de fluido e da geo-
metria do biorreator nos parametros associados aos processos de transferéncia de quantidade
de movimento, calor e massa. O estudo desses efeitos pode ser feito experimental e compu-
tacionalmente, sendo empregado para o ultimo técnicas de fluidodinamica computacional.

Em ambas as abordagens, condi¢des operacionais, como a vazao especifica de ar e agi-
tacdo, sdo importantes para se avaliar os pardmetros de desempenho e a influéncia que vari-
acoes nelas podem causar. Além disso, o uso dos parametros auxilia em etapas de projeto,

operacdo e variagdo de escala de um biorreator (Mendes| (2016)). Dentre esses parametros,



tem-se a reten¢do gasosa (£¢) e o coeficiente volumétrico de transferéncia de oxigénio (kra)

como os mais comumente utilizados (Mendes| (2016)).

3.3.1 Retencao Gasosa

A retengdo gasosa (£¢;) € utilizada para descrever a hidrodinadmica de biorreatores, visto
que € de facil determinacdo e estd relacionada com varidveis de comum interesse, como a
area interfacial especifica de transferéncia de massa.

E definida como a razdo entre o volume de gis (V) e o volume da dispersdo gas-liquido,
sendo o ultimo dado pela somatdria do volume de gés e do volume de liquido (V1) presentes

no biorreator, como mostrado na Equag@o [3.1]

Ve

= - 3'1
Va+ Vi -1

€a

3.3.2 Coeficiente Volumétrico de Transferéncia de Oxigénio

Esperancal (2018) relata que para que um processo aerobio tenha um bom desempenho
¢ essencial assegurar a manuten¢do da atividade respiratéria do conjunto de células que esta
sendo utilizado. Isso ocorrerd com o correto dimensionamento do sistema de transferéncia
de oxigénio, o que implica entdo na necessidade de se avaliar parametros que influenciam
diretamente nessa transferéncia, como o coeficiente volumétrico de transferéncia de oxigé€nio
(k‘ LCL).

O coeficiente kza € descrito como a relag@o entre o coeficiente convectivo de transferén-
cia de massa (k) e a drea interfacial especifica de transferéncia de massa (a). O primeiro
termo refere-se a pelicula liquida presente ao redor da bolha, a qual exerce uma resisténcia a
transferéncia de massa, e o segundo a area na qual ocorre o processo de transferéncia do gas
para o liquido.

A relagdo descrita pela Equacdo [3.2] define a drea interfacial como fungéo, além da reten-
cdo gasosa, do diametro de bolha (D)}). Tal relacdo evidencia a importancia de se conhecer
a distribuicdo de tamanho de bolhas, uma vez que para diferentes valores de didmetros sao
obtidos distintos valores de a, e por conseguinte de ka, o que influencia de forma direta no
desempenho dos biorreatores.

_65@

=D, (3.2)

Vale ressaltar que essa importancia se deve a presenca dos fendmenos de quebra e coa-
lescéncia que, segundo Mendes| (2016), podem afetar os valores de ka por meio de meca-
nismos que envolvem o aumento ou diminui¢@o da drea interfacial (a) em razao da formacao

de bolhas pequenas e grandes.



3.4 Fluidodinimica Computacional (CFD)

Nos dltimos anos, a capacidade dos computadores em processar dados e realizar cél-
culos numéricos tem crescido muito em razdo dos avangos tecnoldgicos. Ao passo que a
tecnologia progride, ferramentas computacionais t€ém sido criadas e evoluidas de modo a
aproveitar o potencial que a aplicacdo desses novos processadores tem a oferecer. Nesse
contexto, tem-se verificado o desenvolvimento e a utilizagdo de técnicas de Fluidodinamica
Computacional para a simulacdo de diversas aplicagdes tecnoldgicas, dentre elas a modela-
gem de escoamentos multifasicos para uma série de equipamentos e processo. Em linhas
gerais, CFD ¢ utilizado para a resolu¢do numérica de modelos e equacdes de conservacao,
como as de massa e quantidade de movimento, que representam o comportamento fisico do
problema que estd sendo estudado. A partir dos resultados obtidos, € possivel realizar estima-
tivas de parametros relacionados, por exemplo, a eficiéncia de operacdes unitdrias com base
em informagdes sobre os fendmenos de transporte simulados, bem como avaliar e estudar
os fendmenos presentes nesse tipo de problema. Segundo Esperancal (2018)), as principais

vantagens da utilizacdo de CFD sdo:

* Simulagdo desses modelos e equacdes para diferentes geometrias em condi¢des gene-

ralizadas;

* Estimativa de parametros de interesse com um baixo custo e em curtos periodos quando

comparada a abordagem experimental;

* Facilidade na investigacdo do efeito de parametros fisicos no desempenho global de

um processo ou no comportamento de uma varidvel especifica;

* Aplicacdo em otimizagdo de processos e melhoria e aumento de escala (scale-up) de

equipamentos;

* Obtenc¢do de uma grande quantidade de informagdo (varidveis-resposta) realizando-se

um ndmero pequeno de simulacdes.

Para biorreatores pneumaticos, a aplicacdo de técnica CFD tem se mostrado bastante
util no ambito de prever parametros de desempenho relacionados a hidrodinamica (¢g) e a
transferéncia de massa (kya) nesses dispositivos. Destaque pode ser dado a retencdo gasosa
e ao coeficiente volumétrico de transferéncia de oxigénio, os quais comumente sdo utilizados

nas avaliacdes de desempenho e na tomada de conclusdes em biorreatores pneumaticos.

3.4.1 Simulacao por CFD de Biorreatores Coluna de Bolhas

Neste topico estdo listados alguns estudos relacionados a simula¢do por CFD de biorrea-

tor coluna de bolhas que abordam a modelagem da distribui¢ao de tamanho e os fendmenos



de coalescéncia e quebra de bolhas. Em especial, os dltimos trabalhos citados aplicam o mé-
todo de quadratura de momentos para implementagdo das equacdes de balango populacional
empregado na presente dissertacdo de mestrado.

Besagni et al.| (2017) propuseram distintas abordagens para descrever a distribui¢dao
de tamanho de bolhas num biorreator de escala industrial operando em regime pseudo-
homogéneo. A primeira abordagem, denominada de fixed poly-dispersed, considera que
em regides ndo préximas do aspersor os fendmenos de coalescéncia e quebra podem ser
desprezados. Nesse caso, a modelagem das bolhas foi realizada considerando a existéncia
de classes contendo dois ou quatro diametros fixos. Na segunda abordagem, denominada
poly-dispersed, considera que esses fenomenos nao podem ser negligenciados e que mode-
los como 0 i-MUSIG (Inhomogeneous multiple size group) podem ser utilizados para atribuir
as diferentes classes de tamanhos de bolha em grupos com distintos campos de velocidade.
Os autores concluiram que para a primeira abordagem os valores de retengdo gasosa global
foram superestimados e que os valores obtidos para esse parametro ndo foram sensiveis ao
aumento no nimero de classes. Para a segunda foi possivel obter valores de retencdo gasosa
com boa concordancia em relacdo aos dados experimentais, tendo entdo permitido validar
essa modelagem dos fendmenos de coalescéncia e quebra na simulagdo da distribui¢do de
tamanho de bolhas.

Guo et al.| (2017) conduziram simulacdes por CFD com a incorporacdo de equagdes de
balanco populacional para avaliar a importancia da escolha de um modelo de quebra para
estimar valores de retencdo gasosa, distribui¢ao de tamanho de bolhas e coeficiente de trans-
feréncia de massa. Os autores testaram os modelos [Luo e Svendsen| (1996), [Lehr et al.
(2002) e Wang et al. (2005) para as fases liquidas dgua e tolueno. A partir da comparagao
entre eles, foi possivel constatar que os resultados mais proximos dos dados experimentais
foram obtidos a partir do modelo de Wang et al.| (2005). Os outros dois modelos subesti-
maram os valores de retencdo gasosa global e superestimaram os valores de didmetros de
Sauter. Observou-se pelos resultados do estudo a relevancia da escolha do modelo de quebra
para se determinar por simulagdo esses parametros hidrodinamicos.

Syed et al.|(2017))) realizaram uma simulagdo 2D axissimétrica com o objetivo de avaliar
o impacto do parametro do modelo de coalescéncia de Hean (1993) e dos modelos de quebra
na obteng¢do da retencdo gasosa global e da velocidade axial do liquido. Para isso, os modelos
de quebra abordados foram os Hean| (1993)) e de Lehr et al.|(2002). As simulagdes foram
realizadas a partir do acoplamento das equacdes de balanco populacional com esses modelos
(Luo-Luo e Luo-Lehr) considerando diferentes valores para o parametro de coalescéncia (cg).
Foi observado que o decréscimo no valor desse pardmetro para o modelo Luo-Luo permitiu
estimar com maior precis@o os valores de retenc¢do gasosa global. No entanto, essa reducao
resultou em valores de velocidade axial do liquido distantes dos dados experimentais. Além
disso, pode ser notado que a variacdo desse pardmetro no modelo Luo-Lehr ndo apresentou

contribui¢do significativa na estimativa da reten¢do, porém foi capaz de subestimar os valores



de velocidade axial de liquido. Os autores recomendam a utilizacdo do modelo Luo-Lehr
sem modificacao no parametro de coalescéncia e sugerem avaliar a variagdo desse parametro
se adotado o modelo Luo-Luo.

Sarhan et al.| (2018)) avaliaram por simulacdo por CFD as influéncias de propriedades
fisico-quimicas das fases liquida e gasosa em uma coluna de bolhas de secdo circular. Foi
considerada uma abordagem Euler-Euler considerando forca de arrasto e incorporagio de
balanco populacional para descrever uma distribuicdo de tamanhos de bolhas. Esse modelo
fluidodinamico foi validado com dados experimentais de retencao gasosa global e, a partir
disso, utilizado para estimar o comportamento desse parametro em fun¢do das propriedades
do meio. Os autores concluiram que ocorre um aumento da retencio gasosa para um in-
cremento da densidade do gds, enquanto que o mesmo ocorre para a fase liquida de menor
densidade.

Huang et al.|(2018)) simularam diferentes modelos de distribui¢ao de tamanho de bolhas
em biorreatores airlift e coluna de bolhas em regime heterogéneo. A partir da comparacao
dos dados experimentais com os resultados simulados de fracdo volumétrica local média e
velocidade de ascensdo média do liquido, os autores concluiram que o modelo CSBS (Cons-
tant single bubble size model) foi o que apresentou melhor concordancia para as diversas
condi¢Oes operacionais empregadas. Ademais, observaram que o modelo VSBS (Variable
single bubble size model) resultou em estimativas similares ao CSBS, tendo sido apontado
como vantajoso para a simulacdo de biorreatores de larga escala em que ndo se tem disponi-
veis informagdes sobre a distribuicao de bolhas.

Yan et al. (2020) realizaram o estudo em coluna de bolhas dos efeitos da variacdo de
propriedades fisicas, como a viscosidade do liquido e a tensdo superficial, na distribui¢ao de
tamanho de bolhas. Os autores observaram que o aumento da viscosidade resulta na forma-
¢do de bolhas com tamanhos maiores devido a coalescéncia. O mesmo comportamento ocor-
reu para o aumento da tensdo superficial. Dessa forma, foi verificado que variagdes dessas
propriedades provocam alteracdes na hidrodinamica do biorreator, visto que um incremento
em seus valores leva a diminui¢do da reteng¢do gasosa global e dificulta os mecanismos de
transferéncia de massa.

Khalil et al.|(2021]) incorporaram equacdes de balan¢o populacional em suas simulacdes
a fim de avaliar a influéncia da distribui¢do do tamanho de bolhas na estimativa da reten-
cdo gasosa global e do coeficiente volumétrico de transferéncia de oxigénio. Simulagdes
considerando tamanho de bolha constante foram conduzidas e os resultados comparados.
Modelos de coalescéncia e quebra também foram avaliados. Os autores concluiram que a
inclusdo da distribuicdo permitiu estimar corretamente os valores do coeficiente volumétrico
de transferéncia de oxigé€nio, o que ndo ocorreu ao se considerar o tamanho constante. Para a
retencdo gasosa global, ambas abordagens de tamanho de bolha foram capazes de estima-la
com boa concordancia. Quanto aos fendmenos de coalescéncia e quebra, observou-se que

somente a escolha do modelo do primeiro possui influéncia nos parametros estimados.
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Marchisio et al.| (2003a)) avaliaram a implementacdo das equagdes de balanco populaci-
onal por meio do método QMOM (Quadrature Method of Moments) € compararam 0s €rros
na estimativa dos fendmenos de crescimento e agregacdo de particulas. Foi observado que
a acurdcia desse método frente a outros modelos, como o DPB (Discretized Population Ba-
lance) e Monte Carlo, foi muito boa e evidenciou que a reducdo no nimero de equacdes
de transporte € extremamente atrativa no que tange a diminui¢do do tempo computacional
dispendido.

Trabalhos como Marchisio et al.|(2003a) e Marchisio et al. (2003b) validaram por simu-
lagdes por CFD a aplicacdo do método QMOM para processos que apresentam fendmenos de
coalescéncia e quebra de bolhas. Dentre os resultados obtidos, pode-se destacar a boa rela-
cdo entre acurdcia e tempo computacional obtidos para um ndmero de nés igual a 3, ou seja,
quando sdo utilizados 6 momentos para descrever a evolucao da distribui¢do do tamanho de
particula no processo.

Petitti et al.| (2010) avaliaram o emprego dos modelos de balanco populacional em um
reator tipo tanque agitado operando com um sistema gas-liquido. Os autores avaliaram para
o método QMOM a influéncia da implementacdo de algoritmos de corre¢cdo de momentos,
como os de McGraw| (1997)) e [Wright (2007), na garantia da obtencdo de momentos rea-
liz4veis. Foi constatado que esses algoritmos desempenharam papel chave na obtencdo de
momentos validos, contribuindo assim para a estabilidade numérica das simulacdes e para a
consisténcia fisica dos resultados gerados.

Buffo et al. (2016) estudaram a utiliza¢do de uma abordagem matematica zero-dimensional
para o célculo das equacdes de transporte do método QMOM. O objetivo do trabalho foi
avaliar em quais condi¢des o uso de modelos OD — balanco global de momentos, mais sim-
ples e econdmicos computacionalmente, sdo capazes de prever respostas do sistema, como
o diametro médio de bolha, muito préximas das obtidas por meio de uma modelagem 3D
complexa. Os autores concluiram que, para escalas de tempo de mistura menores que o
tempo minimo de coalescéncia e quebra, modelos OD podem ser empregados sem compro-
metimento dos resultados.

Gemello et al. (2019) implementaram as equacdes de balangco populacional para simular
diferentes geometrias de um biorreator coluna de bolhas operando sob regime heterogéneo,
no qual a presenca dos fendmenos de coalescéncia e quebra influenciam diretamente na
hidrodindmica do sistema. Foram testados para o método QMOM diversos conjuntos de
modelos de coalescéncia e quebra a fim de avaliar quais deles seriam capazes de prever
com precisdo os valores e o comportamento do didmetro médio de bolhas nesse tipo de
equipamento. Ao comparar os resultados obtidos pela simulacdo com dados experimentais,
concluiram que o modelo de frequéncia de colisdo de Wang et al.| (2005)), o de eficiéncia
de coalescéncia de Lehr et al.|(2002) e os modelos de quebra de Laakkonen et al. (2006) e
Laakkonen et al.|(2007)) apresentaram maior acuricia.

Gilli (2020) empregou modelos OD do trabalho de Buffo et al.| (2016) em biorreatores
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coluna de bolhas e tanque agitado para analisar diferentes conjuntos de modelos de coales-
céncia e quebra, de modo a selecionar aqueles que melhor representam o comportamento do
diametro médio de bolha do sistema estudado. Os autores utilizaram-se de uma abordagem
tedrica para o cdlculo da taxa de dissipacdo de energia cinética turbulenta (¢), relacionando-a
diretamente com a velocidade superficial de gas (vs ) nos equipamentos. Tal consideragdo
foi feita com o objetivo de remover a dependéncia em relacdo a simulagdes 3D para a ob-
tencdo dos valores dessa varidvel. Para o biorreator coluna de bolhas foi encontrado que,
juntamente com mesmos modelos de eficiéncia de coalescéncia e quebra obtidos por |Ge-
mello (2018), o modelo de frequéncia de colisdo de |Prince e Blanch| (1990) foram os que

melhor se ajustaram aos dados experimentais.

4 MODELAGEM MATEMATICA

4.1 Abordagem Euler-Euler

Neste tipo de abordagem as diferentes fases do sistema sdo tratadas como continuas e
interpenetrantes. As equacdes de conservacdo de massa e de quantidade de movimento sdo
adaptadas de modo a considerar a presenga do termo de fracao volumétrica («;). Sua inclusao
¢ realizada para quantificar o volume ocupado por uma determinada fase i no sistema e para
satisfazer a consideracdo da abordagem de que um volume pode ser ocupado por diferentes
fases.

O volume total de uma fase no sistema e a relacdo entre as fracdes volumétricas das n

fases sao dados pelas Equacgoes .1 e [4.2] respectivamente.

Vi:/ai dv (4.1)
1%

Zn: ;=1 4.2)
=1

4.2 Conservacao de Massa

A equacdo de conservacao de massa (equacdo da Continuidade) adaptada com a presenca

do termo de fracdo volumétrica é dada pela Equagao[4.3]

0 y N~
pn (@sps) + V- (ipstii) = Y (i — i) + G (4.3)

k=1
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em que p; € a densidade, U; o vetor velocidade intersticial e GG; o termo de geracdo ou con-
sumo de massa todos referentes a fase ¢. Os termos 11; € 1, representam a transferéncia
de massa existentes entre as fases k e i.

Tomando como hipéteses simplificadoras que ndo ha geracdo ou consumo de massa das
fases e que ndo ha transferéncia de massa entre elas, mesmo que em uma operacdo real
do biorreator ocorra a transferéncia de gds da bolha para o liquido, a Equacdo 4.3 pode ser
reescrita para um sistema bifésico gas-liquido por meio das Equacdesd.4le[#.5] Os subscritos

L e G representam as fases liquida e gasosa, respectivamente.

0 - .
5 (appr) +V - (apprtr) =0 4.4)
0 - .
It (agpa) +V - (agpaia) =0 4.5)

4.3 Conservacao de Quantidade de Movimento

Partindo das mesmas hipéteses adotadas para a equagdo da Continuidade, a equagdo de
conservacao de quantidade de movimento para uma determinada fase i1 € dada por Equacao
4.6

0 - = - - = T - -
BT (ipis) + V- (i (pi¥; @ 1;)) = —,VP+V- (aiﬂef,i (V - U; + (V : 77z'> ))+Fi+Mi
(4.6)

em que VP, € o gradiente de pressdo, ji.f; a viscosidade efetiva, [; e M; os somatdrios das
forcgas interfaciais e forgas externas, respectivamente, todos referentes a fase . O empuxo age
como a principal forca externa, sendo o responsdvel por promover a aceleracao das bolhas

durante o escoamento.

4.4 Forca Interfacial

Dentre as forgas interfaciais englobadas pelo termo F; da equagdo anterior, tais como
arrasto, sustentac¢do, massa virtual e dispersdo turbulenta, tem-se verificado a predominancia
da primeira sobre as demais forcas (Rodriguez (2015)). Para o sistema bifdsico mencionado
anteriormente, o arrasto € a forca que atua no liquido devido ao movimento de deslocamento
da fase gasosa, a qual atua como uma resisténcia ao escoamento. A sua forma de célculo,
por unidade de volume, esta descrita na Equacédo 4.7/

Carrasto 3 CD

Fpa™ = 10y, | ve — U | (Vg — V) 4.7)
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O valor do coeficiente de arrasto (C'p) depende do escoamento que ocorre ao redor das
bolhas. Existem diversas correlacdes para sua obtencdo, sendo que a correlacdo proposta por
Grace| (1976) é uma das mais utilizadas (Rodriguez (2015)); |[Esperanca) (2018)); |Gilli (2020)).
Sua modelagem considera a existéncia de trés diferentes formatos de bolhas (esfera, elipse
e touca), em que o valor de C'p € obtido de acordo com esses formatos. As expressodes
para o calculo do coeficiente de arrasto estdo exibidas nas Equacdes {.8|a[4.12] em que Dy,
Rey, € vy representam o didmetro, o nimero de Reynolds e a velocidade terminal da bolha,

respectivamente.

Cp = max <C’le)sfem, min <C’le)lipse, C’g"ca)> (4.8)

3D —
Cgsfera _ 2 g (pL PG)

— 4.9

) ” 4.9)
elipse 24 0.687

CpP** = — (1+0.15Re) ") (4.10)
R@b
8

Cgmca — (411)
3

0o — UL | D
Rey = Pr1Pe = 0| Dy (4.12)

ML

Assim como para o coeficiente volumétrico de transferéncia de oxigénio (kpa), o dia-
metro de bolha (D)) exerce influéncia direta no coeficiente de arrasto (Cp), de modo que
a consideracdo de uma distribui¢do do tamanho de bolhas permite estimar com maior pre-
cisdo em relacdo a um diametro constante as diferentes magnitudes da forca de arrasto no

escoamento e os formatos que as bolhas assumem no sistema.

4.5 Modelo de Turbuléncia

O modelo x — € padrdo € adotado em diversos problemas que envolvem a simulacio de
um escoamento multifdsico, visto que seu uso permite a modelagem dos fendmenos de tur-
buléncia com baixo custo computacional quando comparado com a resolu¢do das equagdes
de conservacao de forma direta (DNS - Direct Numerical Simulation). A partir desse modelo
sdo obtidos os valores da energia cinética turbulenta (k) e da taxa de dissipa¢cdo de energia

cinética turbulenta (€) para a fase ¢ por meio de equagdes de transporte, dadas pelas Equacoes
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el.14, com o, o, C, e C, sendo constantes do modelo x — € padrao.

% (qvipikii) + V- (ai (Piﬁmz‘ - (Mz‘ + %) ﬁ"@)) = a; (P; — pi€i) (4.13)

K

)

8 - urb,i = %
ot (aupi€;) +V - (041'/%17161‘ — (lh‘ + Feurt ) VEz‘) = 041'6_ (Ce, P — Coypici) (4.14)

A viscosidade turbulenta (fi4,,5,:) € obtida a partir da Equagao {.15]

2

(3

R

turbi = ”pi? (4.15)

4.6 Equacoes de Balanco Populacional (EBP)

A inclusdo das equacdes de balanco populacional tem como objetivo representar a dis-
tribui¢do de tamanho de bolhas no modelo fluidodindmico de um sistema com escoamento
multifasico envolvendo a fase gasosa como dispersa. A utilizacdo dessas equacdes permite
caracterizar com maior precisdo os diferentes didmetros de bolhas presentes no escoamento
e, com isso, descrever com maior acurdcia as interacdes e os fendmenos ocorridos com as
fases ali presentes, tais como a coalescéncia e quebra de bolhas.

Dentre os métodos que descrevem as equagdes de balango populacional tem-se os mé-
todos Discreto e de Momentos. O primeiro, também conhecido como método de Classes
(CM), foi proposto por Hounslow et al.| (1988) e permite representar uma distribuicio de
tamanho de particula (PSD - Particle Size Distribuition) a partir da sua segmentacao em um
nimero definido de intervalos de tamanho. Essa func¢do € aplicada diretamente na equagdo
de conservacao de quantidade de movimento, em que o valor do diametro médio de Sauter
obtido para cada intervalo de tamanho definido € utilizado para o acoplamento.

Em suma, o método Discreto considera a existéncia de uma fase secundaria caracterizada
por bolhas que possuem a mesma velocidade. Nessa fase secundaria podem existir bolhas
de diferentes tamanhos, sendo elas agrupadas em finitas classes de acordo com o valor de
diametro que possuem. Assim, em uma mesma fase secunddria podem existir tanto bolhas
grandes quanto microbolhas. Para que as bolhas migrem de classe é necessario que existam
no escoamento interacdes de coalescéncia e quebra que promovam o aumento ou a diminui-
cdo do diametro. Neste caso, o fendmeno de coalescéncia resulta na migracio de bolhas para
classes de diametros maiores enquanto que o de quebra leva a classes de diametros menores.

H4a duas abordagens para o método Discreto que definem a relacdo entre as classes das
bolhas e as suas respectivas fases secunddrias. A primeira € o método Discreto Homogéneo
que considera a existéncia de somente uma fase secundaria detentora de todas as classes

de bolhas definidas. Por conter apenas uma fase secunddria, essa abordagem considera que
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todas as bolhas apresentam a mesma velocidade mesmo ap6s os fendmenos de interagdo. Ja
a segunda é o método Discreto Nao-homogéneo que considera a presenca de duas ou mais
fases secunddrias para englobar diferentes classes de mesma velocidade. Além disso, essa
abordagem permite que bolhas resultantes dos fendmenos de coalescéncia e quebra possuam
diferentes velocidades e, com isso, possam migrar para classes e fases secunddrias distintas.
A Figurad.T| apresenta uma esquematizacdo das abordagens Homogéneo e Nao-homogéneo
para o método Discreto, sendo que f;; é a fragdo de massa pertencente a classe b para a
fase secunddria ¢, S; a fase secunddria ¢ e U; a velocidade das bolhas pertencentes a fase
secunddria . Os indices M e NN representam o nimero de classes por fase secunddria e de

fases secunddrias presentes no escoamento, respectivamente.

Figura 4.1. . Esquematizacido dos métodos Discreto Homogéneo (a) e Nao-homogéneo (b).

a) Classes interagem umas com as outras por meio dos fendmenos de guebra e

coalescéncia
fu f2i S, . T}
T Todas as classes possuem a mesma velocidade T
b) Classes podem interagir e atravessar cada uma das fases.
f,, L Loy S E | fun.  F—
i i
5,1 ' Sy

Fonte: Rodrigues (2018)

J4 0o método de Momentos (SMM - Standard Method of Moments), proposto porRandolph
e Larson|(1971), descreve a distribui¢do de tamanho de particula (PSD) por meio de uma dis-
tribuicdo de momentos e transforma as equacdes de balanco populacional em um conjunto
de equacdes de transporte escritas em fung¢do desses momentos. Tem como vantagem frente
ao método Discreto a reducao do niimero de equacdes que modelam o problema, o que leva
um custo computacional menor. Ademais, o método de Momentos € 1til para situacdes em
que uma completa distribui¢do de tamanho nao é conhecida e pode ser bem representada por

valores médios, como por uma distribuicio Log-normal. No entanto, o mesmo apresenta
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uma limita¢do de fechamento em suas equacdes, visto que seu uso direto estd associado a
problemas com coalescéncia constante e crescimento que independe do tamanho da parti-
cula, assim como ndo € possivel considerar modelagem do fenomeno de quebra. No sentido
de contornar essa limita¢do, métodos de momentos baseado em quadratura, como 0 QMOM,
foram desenvolvidos e t€m sido aplicados nos trabalhos mais recentes que utilizam as equa-
coes de balanco populacional em sua modelagem.

Os topicos abaixo descrevem a modelagem matemética associada as equagdes de balango
populacional, partindo do conceito de vetor estado da particula (Particle State Vector). Tal
vetor é caracterizado por um grupo de coordenadas externas (¥ = (x1, T2, x3)), COMO a posi-
¢do espacial da particula, e internas (5 = (&, -+ ,&m)), que podem incluir m varidveis como
tamanho e volume de particula, composic@o e temperatura. A partir dessas coordenadas é
possivel descrever o niimero de particulas presente em todo o sistema a partir de uma fungdo
densidade numérica ng( T, & ) (NDF - Number Density Function). Em seguida, o método
QMOM, adotado neste trabalho, tem sua modelagem matematica exposta para evidenciar de

que forma os momentos sdo utilizados nas equagdes de balan¢o populacional.

4.6.1 Modelagem da Equacio de Balanco Populacional (EBP)

As equagdes utilizadas abaixo tem como fonte o trabalho desenvolvido por Marchisio e
Fox|(2013). Para um volume de controle finito descrito por um espago fisico {2z de fronteira
0f)z e por um espaco de coordenadas internas Q de fronteira 89 a equacdo de transporte

de uma funcdo de densidade numérica (NDF) é dada por:

ot /ﬂdx/ﬂdfng /§2~d£ 09 (n§ )dAﬁL/ﬂdx/agﬂ ngag dA~/ﬂdx/ﬂd§h~

(4.16)

em que o primeiro termo se refere ao acimulo no tempo da NDF, o segundo é o fluxo da
NDF devido a convecg¢do no espaco fisico e o terceiro o mesmo fluxo porém para o espago
da coordenada interna. As particulas se movem no espaco fisico devido a velocidade ‘g—f
e na fase devido a velocidade da coordenada interna %. O dltimo termo estd associado a
fung@o salto descontinua /i que contabiliza as mudangas na NDF devido as interagdes entre
particulas, como coalescéncia e quebra.

A Equacgio pode ser reescrita de modo a substituir as integrais na fronteira por
integrais no proprio volume de controle. Aplicando o teorema de transporte de Reynolds é
obtido:

0 . L[ - oF - )3 -
el 7 I et d7 2] = 7 .
p </£dx/5d£n€>+/ﬁgd§ vax (néé)t)_l—/z x/gvg <n58t> /fdx/gdf £

4.17)
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em que V é o operador gradiente, de modo que Vz = (9/0x1,0/0xs,0/0x3) e V
Integrando a equacdo para volumes de controle €2z e Qg arbitrarios, a equacdo de
transporte passa a ser descrita por:

ong oT o

3
R V-- [, _|_§7ﬂ. L — h- 4.1
ot ! ("f at) ¢ (né ot e (418)

representando a evolu¢do da NDF no tempo, espaco fisico, espaco de coordenada interna e
devido aos fendmenos de interacdo entre particulas.

A equacdo do balango populacional € dita monovariada quando a NDF apresenta somente
uma coordenada interna, como o tamanho da particula, e multivariada para os casos em que
estdo presentes duas ou mais coordenadas internas, como o volume, massa, drea superficial
e velocidade da particula.

Este ultimo caso costuma ser adotado quando as particulas sdo caracterizadas por uma
distribui¢do propria de velocidade e ndo somente por um tinico campo de velocidade. Sendo
assim, a equacdo de balanco populacional (EBP ou PBE - Population Balance Equation)
se transforma em uma equacao de balanco populacional generalizada (GPBE - Generalized
Population Balance Equation) que parte de uma fungio densidade numérica ng <t7 Z, U, 5)
com ¢ sendo o vetor velocidade da particula.

Nesta dissertacao foi considerada a EBP monovariada, em que a coordenada interna ado-
tada foi o tamanho da bolha ({ = L). Desse modo, para uma NDF na forma ny, (t,Z, L)

(Lenght-based NDF), a Equagao [4.18]| pode ser reescrita como:

onp, ox 0 OL

Por defini¢do, o momento de uma NDF € dado por:

B L P
mep= [ & 6 ng(€) dE (4.20)

0=

3
com k = (k1,--+ , k) sendo o vetor que contém a ordem do momento correspondente a

cada componente do vetor 5

Se a NDF for integrada para todos os valores do espago da coordenada interna Qg, obtém-
se o0 nimero total de particula N (¢, ¥) por unidade de volume no tempo ¢ e no ponto fisico 7.
Esse niimero total de particulas corresponde ao momento de ordem zero da funcio densidade

numérica.

N (t, %) = mg, = / ne(€) dé (4.21)

3
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Para o caso monovariado, em que a coordenada interna é o tamanho da bolhas, o mo-

mento passa a ser definido por:
mp = / T ny(L) dL (4.22)
0
sendo entdo o nimero total de bolhas dado por:
N(t,Z)=mpy= /Q np(L) dL (4.23)
3

Quando se utiliza uma NDF que descreve uma populacdo de particulas real, como a
distribui¢do de tamanho de bolhas, os momentos de menor ordem possuem relagdo com

propriedades fisicas desse conjunto particulas. Algumas relacdes estdo descritas abaixo:

(
Ntotal =mro

Ltotal =mra
Atotal - KamL,Q (424)
Viotal = Kme,:s

DSauter = [ay = mr,3
. b 32 mL.a

em que Ny, representa o nimero, Ly, 0 comprimento, Ay a drea e Vi 0 volume total

de particulas por unidade de volume e D; %" o didmetro médio de Sauter.

4.6.2 Método de Quadratura de Momentos (QMOM)

O Método de Quadratura de Momentos é empregado na equacgdes de transporte de mo-
mento para estimar os termos fontes que estdo associados as interagdes, principalmente,
entre as particulas de uma populacdo. Tal estimativa € feita empregando uma aproximacao
por quadratura Gaussiana, em que se determina uma sequéncia de polindmios ortogonais a
NDF a partir dos seus momentos.

Aplicando-se a definicdo de momento descrita na Equagdo[d.22|na equagdo de transporte
de momento, Equacao e considerando que os fendOmenos de coalescéncia e quebra sdo

predominantes em relacdo ao crescimento das bolhas, obtém-se:

(9 (mL,k)

or _ _ _ _
5 + Vs - (mL,k —) =hpi = (BiB,k — Dipy + Bick — DiC,k) (4.25)

ot ’
sendo os termos fontes dados por:

L ((L3+A3)% ,A)

B;
“kT 0, (L3 — \3)3

(L2 + %) 3) np(X) dA (4.26)
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Dicy = / h h(L,\) np(L) np(X\) dX (4.27)
0
Bipy = (L|IL) (L") ng(L') dL’ (4.28)

Dipy = g(L) ni(L) (4.29)

em que Bicx, Dicr» Bipx € Dip sdo os termos relacionados ao nascimento B e morte D
de bolhas devido aos fendmenos de coalescéncia () e quebra (). Os termos L e A referem-
se nesse equacionamento a dois tamanhos de bolha antes de coalescéncia e L' o tamanho da
bolha antes da quebra.

Para caso monovariado, o problema de fechamento dos termos fontes para 0 QMOM

pode ser reduzido para a seguinte integral:
1= [ nete) 76y de @30)
Q¢

onde n¢(¢) é a NDF ndo conhecida, £ é uma coordenada interna qualquer e f(£) é uma
fun¢do que agrupa todos os demais termos do integrando que ndo sdao a NDF.
Sendo os nds da aproximagao por quadratura as raizes do polindmio de ordem N orto-

gonal a NDF, a aproximacao € dada por:

N
| nete) s ae =S wis6) (431

em que w; e &; sdo 0s pesos e 0s nds, respectivamente, da aproximacgao por quadratura.

Aplicando-se a aproximagdo por quadratura Gaussiana aos momentos, obtém-se:
N
my, = / ne(€) € d¢ ~ Zwi f(&)" (4.32)
$ i=1

4.6.2.1 Algoritmo Product-Difference (PD)

O algoritmo Product-Difference é utilizado para o cdlculo dos pesos (w;) e nés (&;) pre-
sentes na formulacdo do método QMOM. Partindo-se de um conjunto de momentos iniciais,
a seguinte sequéncia de célculos € realizada para construir a matriz P, em que os valores da

sua primeira linha P, ; linha sdo importantes para a obtenc@o dos a; € b; da matriz Jacobiana
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(J):

(Pm =01 com i€l,---,2N + 1ed; sendo o delta de Kronecker

Po=(-1)"'m;; com i€l,--- 2N +1
i€l,--- 2N +2—3j

Pz‘,j = Pi,j—l Pi+1,j—2 - -Pz',j—2 -R£+1,j—1 com )
je3d, - 2N+1

\
A partir dos valores de P ; tem-se:

G =0

(= -2kt com €2, ,2N

Py P11

Por fim, os elementos a; e b; da matriz Jacobiana (.J) sdo expressos por:

a; = (o + (351 com i€l,--- N

bi=—v/Caiy1 G com i€l,--- N—1

tal que:

ap \/b_l

\/E ai \/E
\/E Qg \/E

J = Vbs  as

an—2 bn_1

by_1 anN—-1

(4.33)

(4.34)

(4.35)

(4.36)

emque &; = A ew; = mg U2, com A e U sendo os autovalores e autovetores, respectivamente,

da matriz Jacobiana J e relacionados diretamente com os nds e pesos da NDF.

4.6.2.2 Consisténcia de um Conjunto de Momentos

Para que a aproximacdo feita por meio da quadratura seja precisa € necessario garantir

que os momentos que estdo sendo utilizados para representar a NDF sejam realizaveis, ou

seja, resultam em uma NDF existente e representante do sistema estudado.

Dessa forma, para se obter resultados precisos ao se utilizar os métodos baseados em

quadratura de momento € necessario utilizar algoritmos que sejam capazes de corrigir um

conjunto de momentos invalido (ndo realizavel).

Dito isso, tem-se que um conjunto de momentos € dito realizdvel se os determinantes das
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matrizes de Hankel-Hadamard s@o ndo negativos:

my Mgy - M4l
Mey1 Mpgy2 00 My
Ay = . _ ) >0 com k£=0,1 e [>0 4.37)
Mgt Me4i41 - ME4iH

Isso se deve em razao dos momentos de uma NDF, como jad comentado, representarem
algumas caracteristicas fisicas importantes, de modo que os mesmos devem satisfazer as

seguintes regras:

* Uma NDF positiva, como uma distribui¢do de tamanho de bolha, implica que o mo-

mento de ordem zero seja positivo também;

* Se a coordenada interna presente na NDF assumir somente valores positivos, como o

tamanho de bolha, todos os demais momentos necessariamente devem ser positivos;

* A variancia da distribui¢do (V ar) dever ser maior ou igual a zero. Isso ocorre pois a

mesma pode ser representada pela relagio Var = my — m?/my.

Para um conjunto com 6 momentos (/N=3), correspondente ao utilizado nesta dissertagao,

as maiores matrizes de Hankel-Hadamard apresentam a seguinte forma:

mgo MmM1p Ma my Mg M3
AO’Q = | my Mo M3 € ALQ =\ Mg M3 My (438)
mo M3 1My ms3 Mg Mg

Uma condi¢@o necessdria, mas ndo suficiente é a convexidade da func@o In (my,) em rela-
cdo a k. Ao se construir uma tabela de diferencas a partir de momentos que descrevem uma
NDF existente (realizdveis), é observdvel que a convexidade € garantida pela positividade
dos elementos da coluna referente a diferenca de segunda ordem (d;) e por elementos de

valor muito pequeno para a diferenca de terceira ordem (ds).

4.6.2.3 Algoritmos de Correcao

O algoritmo de McGraw (1997), por exemplo, é capaz de verificar se um conjunto de
momentos € realizdvel ou ndo a partir da tabela de diferenca da fungdo In (my), comentada

no tépico anterior, de modo que a desigualdade dada na Equagdo [4.39|deva ser satisfeita:

In (my) + In (my_s)
2

>In(mg_y) para k=2,3,--- 2N —1 (4.39)
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A tabela diferenca € construida seguindo as seguintes relagcdes:

dio = In (m; ara 1=0,---,k
0 (mi) p (4.40)
d@j :di+1,jfl_di,jfl para Z:O, ,k—j € j:1, ,k

em que d; ; € a diferenga de ordem j localizada na linha ¢ da tabela de diferencas. Considera-
se o conjunto de todos os valores de diferencas de uma coluna 5 como o vetor diferenca de
ordem j, representado por d;

Assim, esse algoritmo tem como objetivo minimizar o vetor diferenca de terceira ordem
d_;;, 0 qual é composto por valores muito pequenos quando os momentos sao realizaveis.
Para um vetor by, que descreve a mudanca do vetor de diferenca de terceira ordem para um
incremento unitario no logaritmo natural do momento k, a minimizacgdo de d_;, ocorre quando
este vetor € ortogonal ao vetor l;k

O algoritmo corrige 0 momento a partir da seguinte relacao:

(mk)corrigido - Ck(mk)inicial — In (mk)corrigido =In (Ck) + In (mk)inicial (441)

em que ¢ € o termo que € responsavel por minimizar o vetor diferenga de terceira ordem.

Assim, para d3 ortogonal ao vetor by, tem-se que:

— — -

(d3)corrigido =In (Ck)bk + (d3)im'cial (442)

’ (d; ) inicial

—

by

_ (d_f;)inicial : Ek

Inc, = —cos <(d_i;)micial> 5k> 3 (4.43)

—

b,

sendo cos ((d})immb l;k> o angulo formado entre os dois vetores.

Outro algoritmo que pode ser utilizado para esse fim € o algoritmo de Wright (2007),
o qual estima os novos momentos realizdveis por meio de duas distribuicdes Log-normal.
Sua aplicacdo costuma ser feita quando o algoritmo de McGraw|(1997) ndo € capaz de gerar
um conjunto de momentos realizaveis. Fixados os momentos m, € mg e adotando para os
momentos intermedidrios m; € my para a primeira e segunda distribui¢do, respectivamente,
os valores corrigidos da média (1) e varidncia (V ar’) sdo obtidos por meio desse algoritmo

de acordo com as equacdes abaixo:

e (e I (4.44)
1] — 12 mo 1] — j? mg
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Var' = —L_ l% I (ﬂ) 2 (ﬁ)] (4.45)
1— <§> J my ij mo

A partir dessas duas distribui¢des Log-normal € possivel corrigir os momentos interme-
didrios m, e my calculando a média aritmética dos valores obtidos por cada distribui¢do, de
acordo com a Equacdo [4.46] Cabe ressaltar que os momentos 1y € mg sdo os tnicos que

permanecem com os valores originais.

/{?2 /
Var ) (4.46)

my = Mo exp (k:,u' + 5

O momento de terceira ordem (mg) pode ser descrito como a razio entre a fracao de gis
entra no sistema (g entrade) € O fator de forma volumétrico (Ky):

1 6

ms3 = K_aG,entrada = ;aG,entT’ada (447)
14

4.6.2.4 Momentos, Pesos e Nos para uma Distribuicdo Log-normal

Este topico tem como objetivo descrever o procedimento de cilculo dos momentos, pesos
e nos para uma distribuicao Log-normal utilizando-se da modelagem apresentada até entao
para o QMOM. Partindo-se de um didmetro de bolha médio de 0.005 m e de um desvio
padrao igual a 15% desse valor, igual ao adotado para a fase gasosa ao ser injetada na Coluna
de Bolhas pelo aspersor, a média (') e a varidncia (Var’) da distribui¢do Log-normal sdo

calculadas por:
2
r_ H
p =In ( 2+ Var) (4.48)

Var' =In (V—?” i 1) (4.49)
1

Os valores dos momentos de ordem 0 e 3 sdo calculados da seguinte forma:

_ 6
mg—;

(4.50)

m3

0 e (o )

Conhecido o valor do momento de ordem zero, o qual corresponde ao nimero total de

bolhas (Nya1), 0s demais momentos sao calculados pela Equagdo para um nimero de
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nés de NV = 3 e sdo iguais a:

(1n = 14292276, 7
my = 71461, 3833
my — 365, 346322
ms — 1.90985932
ms = 0,01020849

| ms = 0,00005579

A partir desses valores, as matrizes de Hankel-Hadamard sdo obtidas pela Equacao

e possuem os seguintes valores:

14292276,7 71461,3833 365, 346322
Apo = | 71461,3833 365,346322 1.90985932 (4.51)
365, 346322 1.90985932 0,01020849

71461, 3833 365, 346322 1.90985932
Ao = | 365,346322 1.90985932 0,01020849 (4.52)
1.90985932 0,01020849 0,00005579

O valor do determinante dessas matrizes sdo, respectivamente, 1123 e 0,00016. Dessa
forma, como ambos sdo positivos, os momentos sao realizdveis e representam uma NDF
existente.

Alterando o valor do momento de ordem 2 para 370, os determinantes passam a ser,
respectivamente, 63058 e -0,00931. Assim, visto que o segundo valor € negativo, tem-se que
o conjunto de momentos considerando esse novo valor de ms nao é realizdvel. Para torna-lo
realizdvel € necessario utilizar um algoritmo de corre¢do.

Dentre eles, utilizando-se do algoritmo de McGraw| (1997) foi possivel corrigir o con-
junto de momentos para os seus valores originais.

Assim, como os momentos sdo realizdveis, o dltimo passo pode ser realizado para en-
contrar os valores dos pesos e nds da aproximagdo por quadratura. Aplicando-se o algoritmo
Product-Difference para esse conjunto de momentos, a seguinte matriz Jacobiana (/) é ob-
tida:

0,005  —0,00075 0
J =1 —0,00075 0,00534 —0,00110 (4.53)
0 —0,00110  0,00570

sendo os valores dos pesos de w; =4201424, wy =8946099 e w3 =1144754 e dos nds de
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L, =0,00403, L, =0,00523 e L3 =0,00678.

4.6.2.5 Coalescéncia e Quebra em termos de Quadratura

Uma vez que os momentos foram verificados, e corrigidos caso ndo fossem realizdveis,
0s pesos w; e nds &; podem ser obtidos utilizando o algoritmo Product-Difference e, com isso,
as equagdes de transporte de momentos podem ser resolvidas utilizando-se a aproximacao
por quadratura.

Considerando como coordenada interna o didmetro de bolha (¢ = L), os termos de
nascimento e morte para os fendmenos de coalescéncia e quebra escritos em funcdo dos

pesos e nds sao calculados por:

_ 1 k
Bier =5 > wiy wy (LE+L3)® h(Li, Ly) (4.54)
i=1 j=1

N N

Dicy =Y LEw; Y w; h(L;, L;) (4.55)
i=1 j=1
N L;

B =Y wi [ LFg(Li) (L] L) dL (4.56)
i=1 0
N

Dipr =Y w; L} g(Ly) (4.57)
=1

A integral presente na Equacdo [4.56] possui, segundo [Petitti ez al| (2010), a seguinte

soluc¢do analitica:

3240LF

(k+9)(k + 12)(k + 15) (4.58)

/LiL’“B(L]Li) dL =
0

Por fim, o balanco global de momentos é obtido considerando somente a variacio tem-
poral do momento. Dessa forma, a equagdo de transporte de momento para esse caso ¢ dada

por:

8(mL,k)
ot

=hrk (4.59)
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4.7 Modelos de Coalescéncia e Quebra

Os fendmenos de coalescéncia e quebra sdo intrinsecos de escoamentos multifasicos que
apresentam a fase gasosa como a fase dispersa no sistema. Esses fendmenos ocorrem devido

a fluidodinamica do escoamento, com destaque para a sua natureza turbulenta.

4.7.1 Modelos de Coalescéncia

O fendmeno da coalescéncia pode ser modelado pelo produto dos termos de frequéncia

de colis@o (ho(L1, Lo)) e eficiéncia de coalescéncia (A(L1, L)), na forma que segue:
h(Ly, La) = ho(Ly, La) A(L1, Lo) (4.60)

em que L, e Ly referem-se aos diametros das bolhas que se colidem e coalescem devido a
essa interagao.

Tal formulagdo considera que a coalescéncia ndo ocorrerd sempre que houver interagao
entre duas bolhas, mas somente em casos que sejam favordveis para tal fendmeno. Em suma,
a coalescéncia dependera de caracteristicas do meio, como a presenca de filme liquido entre

as bolhas e de vortices turbulentos.

4.7.1.1 Frequéncia de Colisao devido a Flutuacoes Turbulentas

Prince e Blanch! (1990) calcularam as colisdes de bolhas em um escoamento turbulento
por meio de uma analogia com o movimento aleatério das moléculas de gés descrito pela
teoria cinética dos gases, no qual a frequéncia de colisdo € dada pelo volume deslocado em

razao do movimento das bolhas em um certo intervalo de tempo.

ho(Ll, Lg) = Slgurel = % (Ll —I— L2)2 (\/§€é \/ ng + L2§) (461)

onde S5 € a drea de colisdo seccional das bolhas e u,..; € a velocidade relativa de aproximagao

entre duas bolhas. O modelo proposto por Prince e Blanch! (1990) ¢ dado pela Equacao[4.62}

= o
N oo

ho(L1, Ly) = Cy (Ly + Lo)* e\ L} + L (4.62)

Wang et al.|(2005) propuseram uma correcao do modelo de Prince e Blanch! (1990) para
considerar a razdo entre os tamanhos das bolhas e dos vértices turbulentos. Tal correcdo é
feita para que somente a colisdo de bolhas com diametros menores que a escala de compri-
mento integral de turbuléncia acarretem em coalescéncia.

1

2
ho(L1, Ly) = Cy v L (Ly + Ly)* €3\ L7 + L

[NFRITN

(4.63)
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amax

Y= s Qpaz = 0,8 (4.64)
QOmaz — OG
Of%@a:p OZ%
M=1—exp | Cp—=-""C_1], Cp=3(Sistema ar-dgua) (4.65)
ad o3
mazxr el

onde 7 € um fator que considera a reducao do espago livre para 0 movimento das bolhas de-
vido a existéncia das mesmas no meio, o que provoca um aumento na frequéncia de colisdo.
Ademais, C1; € uma constante que depende do sistema estudado e estd relacionada com 11,
sendo este ultimo um termo que contabiliza os efeitos dos voértices turbulentos para os casos

em que o seu comprimento € préximo do tamanho das bolhas.

4.7.1.2 Eficiéncia de Colisao

Coulaloglou| (1975)) prop6s quantificar a eficiéncia de colis@o a partir do modelo de dre-
nagem de filme, o qual considera a relacdo entre o tempo de drenagem (fp) e o tempo de
contato (t¢). O primeiro representa o tempo necessario para que o filme liquido entre duas

bolhas seja drenado e o segundo é o tempo que as bolhas ficam em contato apds a colisdo.

A L1, Ly) = exp (—t—D> (4.66)

Chesters| (1991) prop6s a partir dessa mesma abordagem, modelos que consideram a
deformidade das bolhas e do comportamento movel das suas interfaces. A Equacgdo 4.67
¢ utilizada em casos de colisoes inerciais com interfaces iméveis e a Equagdo [4.68] para

colisdes viscosas e interfaces moveis.

pL‘f%L%

ALy, L) = exp | - L2270 (4.67)
4o

ALy, Ly) = exp — o daprele, (4.68)

bl T 1280212 '
1 1\
;o (L., 1 4.
eq <L1+L2> (4.69)

onde hy € a espessura do filme liquido ao final do processo de drenagem e L., é o compri-
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mento equivalente relacionado a interagcdo entre bolhas de tamanho L e Ls.

O modelo experimental de |Lehr ez al. (2002) € baseado em observagdes que mostraram
que baixas velocidades de aproximagao de bolhas resultam em uma alta fracdo de bolhas
que coalescem. Para velocidades de aproximacdo menores que um valor critico (t¢i;), as
bolhas tendem a coalescer ao se colidirem. O valor de u,.,.;; foi encontrado partir de ajuste
com dados experimentais para um sistema de dgua destilada-ar, ndo sendo dependente do
tamanho das bolhas estudadas (3-8 mm) (Gemello ef al.|(2019)).

ALy, Ly) = min <”t 1), Ueriy = 0.08m/s (4.70)

Urel

4.7.2 Modelos de Quebra

Distintas tensdes presentes no escoamento de bolhas em uma fase liquida continua podem
leva-las a sofrerem o fendmeno de quebra, originando um conjunto de bolhas necessaria-
mente de tamanhos menores. Por meio dessas tensdes € possivel predizer como pode ocorrer
a degradacao dessas bolhas em um dado sistema de interesse (Gemello (2018])). Dentre os
principais mecanismos existentes, o mais importante € aquele que considera as quebras oca-
sionadas devido a flutuagcdes turbulentas que acontecem na superficie das bolhas e a colisao
dessas com vértices presentes em sistemas turbulentos.

Coulaloglou e Tavlarides| (1977) propuseram a modelagem da frequéncia de quebra para
dispersdes liquido-liquido considerando-a proporcional a fracdo de gotas que possuem a taxa
de dissipacdo de energia cinética turbulenta () maior que a tensao superficial. Essa mesma

abordagem pode ser expandida para bolhas em um sistema de gds disperso em liquido.

g(L) = C,L7 €5 exp (—02 %) 4.71)
paes Ls

Prince e Blanch! (1990) alteraram o modelo de (Coulaloglou e Tavlarides (1977) para
considerar a densidade do liquido ao invés da densidade da fase dispersa, visto que para
um sistema gas-liquido a diferenca de densidades entre as fases € muito maior que para um
sistema de dispersao liquido-liquido .

Alopaeus et al.| (2002) adaptaram o modelo proposto adicionando a contribui¢do das
forgas viscosas.

L) = Cyeverte | 0, —2— + He 4.72
9(L) = Cre \/QpLeiLi * ppees L (4.72)

Laakkonen et al.| (2006)) modificaram o modelo de |Alopaeus et al.| (2002) substituindo
a viscosidade da fase dispersa pela viscosidade da fase continua, uma vez que consideram

que a tensdo viscosa que resiste a quebra depende da viscosidade do liquido que circunda a
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bolha e ndo da viscosidade do gés.

L) = Cieverfe | 0, —2— + ML 473
9(L) = Cre \/QpLeiLi * ppees L (4.73)

Lehr et al. (2002) segue o modelo proposto por |[Luo e Svendsen| (1996), os quais se
basearam na teoria da turbuléncia isotrépica e probabilidade. A proposi¢do dependente de

constantes experimentais, diferente dos demais modelo descritos até 0 momento.

7
13k % 95
g(L) = 0,5 P L oxp [ — ‘9/_05 (4.74)
o5 pgegLs

Laakkonen et al. (2007) propuseram descrever a fungdo distribui¢do (5(L | L;)) por meio
da Equagio uma abordagem estatistica que considera a quebra de bolhas como bindria,
ou seja, duas bolhas de mesmo tamanho sdo geradas com a quebra de uma bolha de tamanho

maior. Essa funcio é dada por:

L?\ (L*\? L*\?

)

5 METODOS

5.1 Softwares e Hardwares

O software Ansys Fluent (versdes 14.5 e 2022 R2) foi empregado para a realizacdo das
simulagdes fluidodinamicas 3D que envolvem a resolucdo das equagdes de conservagdo de
massa e de quantidade de movimento, bem como as demais equagdes apresentadas anterior-
mente. Para a criacdo das diferentes geometrias computacionais dos biorreatores estudados
foi utilizado o software Space Claim, bem como o software Meshing para geragdao de malhas
computacionais referentes a essas geometrias. Na etapa de pos processamento de dados foi
empregado o software CFD-Post. As simulag¢des foram realizadas nos computadores presen-
tes no Laboratdrio de Simulagdo de Escoamentos Multifasicos do DEQ-UFSCar. O ambiente
de desenvolvimento integrado (IDE) utilizado para desenvolver a rotina Python e simular o
balanco global de momentos foi o Jupyter Notebook. As bibliotecas dessa linguagem utili-

zadas neste trabalho foram:

* Numpy: Capaz de lidar eficientemente com matrizes multidimensionais e suas ope-
racOes, assim como rotinas de dlgebra linear. Sua estrutura € desenvolvida em cédigo
C, o que permite explorar a velocidade nos célculos computacionais inerente dessa

linguagem.
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* Scipy: Apresenta rotinas de interesse da engenharia, tais como integracao e derivacao
numérica, interpolacdo, otimizacao, dlgebra linear e estatistica. Possui o médulo in-
tegrate que apresenta funcdes numéricas aplicadas para a resolugdo de problemas que

envolvem integrais, como a integracdo de uma EDO de 1° ordem.

* Sympy: Biblioteca dedicada a linguagem matemaética simbdlica, permite realizar cél-
culos computacionais na forma simbdlica mantendo o cédigo escrito simples e com-
preensivel para o usudrio. Permite a construgdo e visualizagdo de matrizes extensas na
forma simbdlica, como a matriz Jacobiana .J, o que auxilia na checagem das expres-

sOes matematicas que estdo empregadas.

* Matplotlib: Utilizada no desenvolvimento de graficos, em geracdo de imagens in-
terativas e na exportacdo de dados em forma de plote. Uma vantagem € o nivel de
customizacdo oferecido ao usudrio, em que alteracdes de propriedades como fonte,

estilo de linhas e formatagao de eixos sdo permitidas.

5.2 Geometria

A geometria adotada neste trabalho € baseada na configuracdo do biorreator coluna de
bolhas utilizado no trabalho de Mendes| (2016)). As dimensdes do equipamento sdo detalha-
das na Tabela[5.1] e exibidas na Figura[5.1]

Tabela 5.1. Dimensoes do biorreator coluna de bolhas estudado por Mendes (2016).

Dimensoes Valor (mm)

H, 40
Hy 405
Hj 650
D 125
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Figura 5.1. Representacio do biorreator coluna de bolhas e de suas principais dimensdées.
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Fonte: (2016)

hastes do aspersor, como pode ser visto na Figura[5.2]

O biorreator exibido na Figura[5.T|possui um volume itil de 5 L preenchido com liquido e
foi confeccionado em vidro borosilicato transparente, acoplado a uma base e tampa superior
de aco inoxiddvel 316L (2016)). O dispositivo conta com a presenga de um aspersor
do tipo cruzeta em sua base para injecdao de gds, o qual apresenta orificios com 0,5 mm de

didmetro (D,,;s) espacados entre si por 5,0 mm de distincia e distribuidos ao longo das

Figura 5.2. Representacio do aspersor tipo cruzeta com 84 orificios.

Fonte: Rodriguez| (2015)
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5.3 Malha Computacional

As malhas computacionais geradas seguiram a metodologia adotada por Rodriguez, (2015),
em que malhas tridimensionais hibridas com elementos tetraédricos e hexaédricos foram uti-
lizados para discretizar a geometria dos trés biorreatores. Ademais, em razao dos altos gra-
dientes de velocidade e de fracdo volumétrica de gds, um maior refino foi dado nas regides
proximas ao aspersor, utilizando-se de elementos tetraédricos devido a sua versatilidade em
se adaptar para diversas geometrias.

A malha computacional foi construida seguindo o esquema O-grid, em que os blocos da
regido mais externa radialmente formam uma configuragdo circular em torno dos blocos da
regido central. A adocdo desse esquema teve como objetivo gerar os elementos computaci-
onais na zona do aspersor com maior controle. A metodologia empregada seguiu os passos

descritos abaixo:

* Gerar a malha computacional para os blocos presentes no entorno do aspersor, exceto
naqueles que estdo em contato com as hastes. Adicionar restri¢do nas arestas desses
blocos tanto vertical quanto radialmente de modo a garantir a criacdo de elementos

hexaédricos seguindo o espacamento entre nés definido;

* Gerar a malha para os blocos faltantes que envolvem as hastes do aspersor, permitindo
a existéncia também de elementos tetraédricos. Tal sequéncia propicia uma melhor
adaptacdo entre os elementos hexaédricos gerados no passo anterior e 0os que serdao
criados nesses blocos, visto que ha as hastes possuem forma cilindrica e os orificios

forma circular;

* Gerar a malha para os blocos da regidao da base e do topo, os quais seguirao o padrao de
elementos hexaédricos imposto aos blocos da regido do aspersor (intermedidria entre

a base e o topo).

Para um espacamento entre nds global de 2,5 mm, foram gerados 526.482 elementos
computacionais, sendo os elementos hexaédricos majoritarios. A Figura exibe parte da

malha gerada em torno do aspersor.
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Figura 5.3. Vista isométrica de parte da malha computacional gerada em torno do aspersor tipo
cruzeta.
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— — ]
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

5.4 Procedimento de Simulacio Numérica

Um sistema bifésico ar-dgua foi simulado neste trabalho e a abordagem Euleriana-Euleriana
foi utilizada para descrever a fluidodinamica no biorreator estudado. A fase liquida foi defi-
nida como a fase continua, enquanto que a fase gasosa foi tratada como a fase dispersa.

A Tabela[5.2]apresenta as propriedades fisicas dos fluidos e as condi¢des de contorno que
foram adotados nas simula¢des, assim como detalha os modelos e pardmetros numéricos que

foram empregados.
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Tabela 5.2. Propriedades fisicas dos fluidos, condicoes de contorno, modelos e parametros numéricos
adotados para as simulacdes do biorreator coluna de bolhas.

Fluido
Agua (Fase Liquida) pr, = 995,65 kg/m3, pi, = 8,4.107* Pa.s, 0 = 0,0712 N/m
Ar (Fase Gasosa) pe = 1,225 kg/m3, D; = 2,84.107% m?/s

Condicoes de Contorno

Entrada (Orificios do aspersor) Velocidade normal a face do orificio
Fracdo volumétrica de ar igual a 1

Distribui¢do Log-normal dos momentos

Saida Gauge Pressure = 0 Pa, Backflow de ar = 1,0

Paredes e Anteparos Internos Stationary Wall; Nao deslizamento para ambas as fases
Solver

Parametros Tipo: Pressure-Based

Formulacao da Velocidade: Absolute
Regime: Transiente
Gravidade: g = 9, 81 m/s?

Modelos e Parametros Numéricos

Interacdo entre fases Arrasto: (Grace _( 1976)

Turbuléncia Para ambas as fases: Modelo x — ¢ Padrao
C,=0,09C,=144,C,=1,92,0,=1,0,=1,3

Fendmenos envolvidos Frequéncia de Colisao: Prince e Blanch|(1990))
Wang et al.|(2005)
Eficiéncia de Coalescéncia: [Lehr ef al.|(2002))
Quebra: Laakkonen et al.|(2006))
Laakkonen et al.|(2007)

Equacgdes de Balanco Populacional Modelo de Quadratura de Momentos (QMOM)

Acoplamento Pressdao-Velocidade = Phase Coupled SIMPLE

Discretizagdo Espacial Gradiente: Least Squares Cell Based
Pressdao: PRESTO!
Momento: Second Order Upwind
Fracdo Volumétrica: QUICK
Energia Cinética Turbulenta: First Order Upwind
Taxa de Dissipacido Turbulenta: First Order Upwind
Transiente: First Order Upwind

Critério de Convergéncia RMS =1.10"*

Regime Transiente 25 iteragdes/passo no tempo

Passo no tempo de 1.1073 s

Fonte: Adaptado de Rodriguez (2015)
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As simulacdes foram conduzidas para vazdes especificas de alimentagdo de ar (¢,,-) de 1 a
5 vvm com o objetivo de avaliar a resposta fluidodindmica do sistema devido a incorporagao
das equagdes de balango populacional por meio do didmetro médio de Sauter (D5%") das
bolhas. A velocidade de entrada de ar (Vgr entrada) 1OS orificios do aspersor se relaciona com

a vazao especifica de ar por meio da Equagdo [5.1]

¢ar VL

v = — 5.1
ar,entrada Norionm'f ( )

em que V7, € o volume de liquido no biorreator, N,,;; 0 nimero de orificios presentes no as-
persor e A,,;¢ a drea de um orificio de 0,5 mm de didmetro correspondente a malha utilizada.

Os momentos iniciais inseridos como condicao de entrada nos orificios do aspersor foram
obtidos a partir de uma distribui¢do Log-normal descrita pela Equagao .46 considerando
o diametro médio de bolha (D, = p) igual a 5,0 mm e variancia (V ar) igual a 15% desse
valor (Petitti et al.| (2010)) e nimero de nés (V) igual a 3. Os modelos de frequéncia de
colisdo de |Prince e Blanch (1990) e [Wang et al.| (2005) foram implementados por meio
de fungdes externas ao software, tendo sido essas interpretadas no formato de UDF (User-
defined Function). Tal implementacao foi feita devido a auséncia desses modelos na versao
14.5 do Ansys Fluent.

5.5 Parametros Hidrodinamicos e de Transferéncia de Massa

5.5.1 Retencao Gasosa

Para uma Coluna de Bolhas de se¢do transversal constante, a Equagdo [3.1] pode ser res-
crita em fun¢do das alturas de liquido antes da aeracdo (/) e da dispersdo apds a aeracao

(Hp) como:

_ Hp—-Hy

— 2
£a q, (5.2)

A determinacdo do valor da retencdo gasosa (£;) pelo simulador foi feita utilizando-
se das ferramentas Iso-Surface e Iso-Clip, a partir das quais foi possivel estabelecer uma
superficie de fracdo volumétrica oz = 0,99 e sua respectiva altura média correspondente a

altura da dispersao Hp.

5.5.2 Coeficiente Volumétrico de Transferéncia de Oxigénio

Com base na Teoria de Penetracao de Higbie, descrita em Rodriguez (2015)), o coeficiente

convectivo de transferéncia de massa (k1) pode ser calculado pela Equacao

_ 2. /P
b=\ (5.3)

36



em que Dy, € o coeficiente de difusividade mdssica e 6 € o tempo de exposi¢ao ou de contato

entre um elemento de volume de liquido e uma bolha de gas, o qual pode ser obtido pela
Equagdo[5.4]

D,

Vdesl

9:

(5.4)

em que a velocidade de deslizamento entre a bolha e o liquido (vg.s) corresponde a veloci-
dade do gas em relacdo ao liquido no sistema.

Uma vez que pelas equacgdes de balango populacional encontra-se o didmetro de bolha de
cada elemento do volume computacional e que pelas de equacdes de conservagao se conhece
a velocidade da fase gasosa, tem-se que o cdlculo do k£, por meio dessa teoria pode ser
realizado localmente, o que permite superar uma limitagdo da modelagem quanto ao efeito
da presenca de um enxame de bolhas.

A drea interfacial especifica de transferéncia de massa (a) foi calculada de baseando-se
na Equacdo [3.2] a qual pode ser reescrita em termos da fracdo volumétrica de ar de modo

que seja possivel obter um valor de a para todo o volume computacional:

a_6aG
= Db

(5.5)

As Equagdes de[5.3|a[5.5|foram inseridas no simulador por meio de fungdes customiza-
das, as quais buscam os valores diretamente no dominio computacional simulado.

Os valores médios dessas varidveis foi obtido criando-se um Iso-Volume, que contém a
fase gasosa com fracdo volumétrica superior a 0,01 e inferior a 0,80, no qual foi possivel
extrair os valores das médias volumétricas. O valor de & a foi calculado a partir do produto

entre k1, € a.

5.6 Casos de Estudo

Os casos de estudo propostos neste trabalho visam compreender a influéncia de condi-
coes iniciais e de contorno aplicadas na simula¢do por CFD 3D das equacdes de balanco
populacional pelo método QMOM. O cunho investigativo desses casos auxiliard no entendi-
mento dessas condicdes, assim como permitird escolher aquelas que melhor representam a
fluidodinamica do biorreator coluna de bolhas.

O conjunto A conta com casos cuja finalidade € avaliar a influéncia da taxa de dissipagdo
da energia cinética turbulenta (¢) definida na entrada dos orificios na resposta simulada.
Utilizando-se de dois passos de tempo distintos (At), duas abordagens para e foram adotadas
em que para a primeira (Casos A.1 e A.2) seguiu-se o foi proposto em Buffo ez al.|(2013) e
para a segunda (Casos A.3, A.4 e A.5) manteve-se o valor padrao presente no Ansys Fluent.
A necessidade de avaliar esse contorno se deu em razdo da turbuléncia ser fonte causadora de

instabilidades numéricas em simulacdes CFD quando ndo modelada corretamente. Assim,
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utilizar uma abordagem para a taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta que resulte
em um contorno de didmetro similar ao real ja favorece a redugdo dessas instabilidades.

O conjunto B teve como objetivo avaliar a resposta obtida pelo simulador para diferentes
condicdes iniciais de momento na regido de ar estagnado. Foram considerados valores de
momentos que correspondem ao ar contendo bolhas de didmetro minimo, de 5,0 mm e de
10,0 mm (Casos B.1, B.2 e B.3, respectivamente). Essas mesmas condi¢des foram impostas
no contorno da saida, evitando que um fluxo reverso de ar ali provoque instabilidades numé-
ricas na simulac@o. A escolha dessa regido foi feita para analisar a sua influéncia no valor
dos diametros obtidos pelo simulador apds o primeiro contato da fase gasosa injetada pelo
aspersor com a interface géas-liquido presente no topo do biorreator.

Por fim, o conjunto C teve como propdsito avaliar a influéncia do momento de terceira
ordem (mg) para a regido abaixo da interface gas-liquido, ou seja, para a regido em que a fase
liquida esté localizada. Para o caso C.1 nao foi considerado nenhum tipo de restricdo para
mg, enquanto que para o caso C.2 foi definido um valor de ms sempre nulo para regides com
fracdo volumétrica de ar (¢,,.) menor ou igual a 0,01. Tal restricao foi adicionada para que o
simulador considerasse a existéncia de bolha e, consequentemente, de um valor de diametro
somente para as regides onde de fato ha a presenca da fase gasosa. A escolha do momento
de terceira ordem foi feita em razdo do mesmo ser utilizado para calcular o didmetro de
bolha (Dy***") e ser proporcional a fragio volumétrica de ar, o que permite manipular essa
varidvel de interesse de forma a adequé-la para representar o fenomeno fisico com maior
fidelidade. Além disso, foi considerado para a regido acima da interface que o momento de
terceira ordem possui um valor fixo e igual a 6/, proporcional a fragdo volumétrica de ar,
como mostrado anteriormente pela Equacdo

Em todos os casos foi considerado que as bolhas presentes no biorreator estao contidas
em uma faixa de valor de 2,0 a 10,0 mm, a qual foi considerada também em trabalhos como
de [Petitt1 et al.|(2010) e Buffo et al.| (2013)). A Tabela@ sumariza as condig¢des iniciais e de

contorno propostas para cada caso.
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Tabela 5.3. Detalhamento das condicdes iniciais e de contorno adotadas na simulacdo dos casos de

estudo.
Caso At (s) Contorno para a taxa Modelo de Momentos iniciais
de dissipagdo da energia Frequéncia de
cinética turbulenta (¢) Colisao
Al 11073 D,if Prince e Blanch|(1990) mg = 6/7 para ag =1
mg =0 para ag < 1
mi=0parak #3eag <1
A2 110 Doyiy Prince e Blanch|(1990) mg = 6/7 para ag = 1
mg =0 para ag < 1
mr=0parak #3eag <1
A3 11073 Intensidade Prince e Blanch|(1990) mg3 = 6/7 para ag =1
Turbulenta de 5% mg =0 para ag < 1
mr=0parak #3eaqg <1
A4 1107 Intensidade Prince e Blanch|(1990) mg3 = 6/ para ag =1
Turbulenta de 5% mg =0 para ag < 1
mr=0parak #3eag <1
A5 110 Intensidade Wang et al.|(2005) ms = 6/
Turbulenta de 5% mg =0 para ag < 1
mr=0parak #3eag <1
B.1 1107 Intensidade Prince e Blanch|(1990) m; =0
Turbulenta de 5%
B2 1.1073 Intensidade Prince e Blanch|(1990)  my, = My entrada para ag = 1
Turbulenta de 5% (Dp =5.0 mm)
my =0 paraag < 1
B3 1107 Intensidade Prince e Blanch|(1990) my =my p,,.. para ag = 1
Turbulenta de 5% (Dy = Diraz)
my =0 paraag < 1
C.1 11073 Intensidade Prince e Blanch|(1990) m3 = 6/7, ag > 0,80
Turbulenta de 5% my, = 0 para ag < 0,80
c2 11073 Intensidade Prince e Blanch|(1990) mg3 = 6/7, ag > 0,80
Turbulenta de 5% ms3 =0, ag <0,01

my =0parak #3eag <0,80

Fonte: Elaborada pelo Autor
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6 RESULTADOS E DISCUSSOES

6.1 Balanco Global de Momentos

As equacdes de balanco populacional do Método da Quadratura de Momentos (QMOM),
assim como os algoritmos de corre¢dao apresentados na se¢cao de modelagem matematica e
os modelos de coalescéncia e quebra, foram implementados em rotina Python.

O objetivo dessa rotina € determinar a constante C'; dos modelos de frequéncia de colisdo
ho(L;, L;) para os modelos que sdo de interesse e serdo aplicados na simulagio 3D. Foi uti-
lizado um valor tedrico da taxa de dissipacao da energia cinética turbulenta (¢) que, segundo
G1lli| (2020), € obtido como sendo o produto entre a velocidade superficial de gas (v, ) € a
aceleracdo da gravidade (g). Os valores 6timos dessas constantes foram encontrados a partir
da minimizagao do erro ao quadrado entre os didmetros médios de Sauter experimentais de
Mendes| (2016) e os gerados pelo método QMOM. A Figural[6.I|apresenta o fluxograma das
etapas realizadas pela rotina.

Aplicando essa rotina, os valores 6timos da constante C; foram encontrados para os
modelos de Prince e Blanch! (1990) e Wang et al.| (2005) como sendo 0,302356 e 0,295174,
respectivamente, os quais estdo inseridos na faixa de valores relatados em trabalhos como o
de Gemello|(2018)). Ambos os modelos apresentaram boa concordancia em prever o aumento
do didmetro médio das bolhas com o acréscimo na vazao de especifica de alimentacio de ar,
como pode ser visto na Figura [6.2] evidenciando que os mesmos tendem a gerar resultados

similares quando aplicados em simulagdes tridimensionais.
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Figura 6.1. Fluxograma das etapas realizadas pela rotina Python.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.2. Didmetro médio de Sauter em funcao da velocidade superficial de ar para os modelos de
frequéncia de colisao de Prince e Blanch|(1990) e Wang et al.| (2005)).
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

Vale ressaltar que tanto para a simulac@o do balanco global de momentos quanto para a
simulagdo 3D, os valores utilizados para as constantes do modelo de quebra de Laakkonen
et al|(2006) foram C;=4,00, C5=0,04 ¢ C5=0,01.

Ademais, foi avaliada a influéncia do valor de didmetro médio adotado no calculo dos
momentos iniciais. Diametros de 4,0 e 6,0 mm foram simulados e os resultados de didmetro
médio de Sauter obtidos foram comparados com o resultado da simulacdo que utilizou o
modelo de [Prince e Blanch| (1990). Como pode ser observado na Figura [6.3] os valores
previstos a partir dos trés diametros se sobrepuseram, o que indica que na faixa de valores
testada nao existe nenhuma influéncia desse parametro na resposta obtida pelo balanco global

de momentos.
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Figura 6.3. Diametro médio de Sauter obtido para diferentes valores iniciais de didmetro médio de

bolha.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

6.2 Simulacao 3D

Partindo-se do modelo de Prince e Blanch (1990) para a frequéncia de colis@o, avaliou-
se a influéncia do valor da taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta (¢) adotado na
condicdo de entrada nos orificios do aspersor (casos do conjunto A). A comparagao foi rea-
lizada entre o0 modo padrao do Ansys Fluent e o valor utilizado por Buffo et al.| (2013)). Para
o primeiro foram configurados os valores do modelo de turbuléncia com base na intensidade
turbulenta e na razdo de viscosidade turbulenta (5% e 10, respectivamente), enquanto que
para o segundo um valor de comprimento de escala para ¢ igual ao diametro do orificio do
aspersor (D,,;¢). O objetivo dessa comparacdo foi encontrar a configuracdo que resultasse
em residuos mais estaveis para esse parametro durante as simulagdes por CFD.

Essa avaliacdo foi feita considerando dois passos de tempos distintos (1.1073 e 1.107% s)
de modo a verificar a influéncia dessa condi¢do na estabilidade numérica da simulacdo e no
contorno dos didmetros médios de bolhas obtidos. Pode-se verificar pelas Figuras[6.4h e[6.4c
que, para um tempo real de 1,0 segundo de escoamento , os contornos obtidos utilizando o
maior passo de tempo apresentaram um comportamento muito similar, com a predominancia
do fendomeno de quebra na regido préxima ao aspersor e de coalescéncia na regido central
do biorreator. Esse comportamento era esperado visto que na zona de entrada de ar hd a
presenca de vértices turbulentos devido um elevado gradiente de velocidade da fase liquida,
o qual também € responsavel por acelerar as bolhas em direcdo ao topo do equipamento e

favorecer a colisdo entre elas.
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Figura 6.4. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos pela simulaciao do conjunto A para tempo
real de 1,0 segundo de escoamento para diferentes abordagens para a taxa de dissipacao da
energia cinética turbulenta (¢) e passos de tempo: (a) Caso A.1: ¢ — Buffo ef al.| (2013) e
1.1073s, (b) Caso A.2: ¢ —Buffo et al.|(2013) e 1.10~%s, (c) Caso A.3: ¢ — padrao Ansys Fluent
e 1.1073s e (d) Caso A.4: € — padriio Ansys Fluent e 1.10~%s.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

No entanto, observa-se que para o passo de tempo de 1.10~* s, Figuras e ,
essa similaridade ja ndo existe. Para a simulagdo em que se utilizou a configuracido adotada
por [Buffo ez al.|(2013) o contorno de didmetro de bolha apresentou um comportamento em

discordancia com a fisica desse tipo de sistema, prevendo a ocorréncia do fendmeno de coa-

lescéncia, por exemplo, em regides que na pratica isso nio foi experimentalmente observado

(Mendes| (2016); [Esperanca (2018))), como na parede do equipamento para a condi¢do de
vazdo especifica de ar de 1 vvm. Em contrapartida, na simulagao com a configuracao padrao

do Ansys Fluent, pode-se visualizar que houve a formagdo de bolhas de didmetros meno-
res na regido proxima a entrada dos orificios e de didmetros maiores na regido proxima da
interface gds-liquido, similar ao obtido para o passo de tempo de 1.10~2 s. O contorno de
diametro médio de bolha, mostrado na Figura @d, evidencia que os fenomenos de coales-
céncia e quebra, em especial o primeiro, estdo presentes ao longo de todo o biorreator, sendo
esses responsaveis pela evolugdo da distribui¢io de tamanho de bolha ali presente. Com base
nos resultados anteriores, utilizou-se do passo de tempo igual a 1.10~* s e da configuracdo
padrao do Ansys Fluent para o parametro € para simular a frequéncia de colisdo dada pelo
modelo de [Wang er al.| (2005). O resultado de contorno de didmetro de bolha obtido estd
apresentado na Figura[6.3]
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Figura 6.5. Contorno do didmetro médio de Sauter obtido pela simulacio do conjunto A para tempo
real de 1,0 segundo de escoamento — Caso A.5.
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E possivel verificar que, em relagdo ao modelo de Prince e Blanch (1990), o modelo
de |Wang et al.| (2005) prevé uma maior intensidade de coalescéncia entre as bolhas, com
destaque para a regido central localizada acima do aspersor em que o contorno médio de
bolhas apresenta maiores valores quando comparados ao modelo anterior. Essa observacdo
€ coerente com as consideracdes feitas pelos autores na formulacado da frequéncia de quebra,
visto que uma das corre¢des foi feita para considerar a redugao do espaco livre de movimento
das bolhas devido a presenca dessas no meio, a qual implica em um aumento na frequéncia
de colisao.

Por fim, com base nas figuras apresentadas, os resultados indicaram a presenca de uma
instabilidade numérica na interface gas-liquido, principalmente para o caso simulado na Fi-
gura[6.4(d. Tal instabilidade aparenta estar associada a defini¢do pelo método de um didmetro
para regido de ar estagnado presente no topo do biorreator, o qual € definido como o diame-
tro maximo correspondente ao maior valor comumente encontrado para as bolhas nesse tipo
de sistema. Pela formulagdo implementada, caracteristicas como a baixa velocidade da fase
gasosa levam a colisdes muito eficientes. Dessa forma, acredita-se que a consideragdo de
diametros nesse local leva a previsao de fendmenos de coalescéncia, o que numericamente
ficou evidente que esse comportamento ocasiona instabilidade e desvio da resposta obtida em
relagdo ao experimental, como mostrado na Figura [6.6 para um tempo real de 2,0 segundos

de escoamento.
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Figura 6.6. Contornos do diametro médio de Sauter obtidos para os modelos de: (a) Prince e Blanch
(1990) - Caso A.4 e (b) Wang ef al.| (2005) — Caso A.5 para tempo real de 2,0 segundos de
escoamento.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

Ainda para os casos A.4 e A.5 em um tempo real de escoamento de 2,0 segundos, €
possivel verificar pela Figura [6.7] que os contornos de fragdo volumétrica de ar sdo muito
similares, indicando a concentracio da fase gasosa na regido acima do aspersor. Dado a esse
comportamento, contrastante com a Figura [6.6] pode-se inferir que o desvio observado no
contorno de didmetro de bolha estd associado a problemas numéricos do modelo QMOM,
em que a definicdo dos momentos iniciais na regido de ar estagnado acima da interface ar-
agua pode estar contribuindo para que o fendmeno de coalescéncia esteja sendo considerado
ali e, por consequéncia, estar afetando as interacdes entre as bolhas dispersas na fase liquida,
visto que a instabilidade na regido abaixo da interface surge apds a fase gasosa injetada no

aspersor ter o primeiro contato com a interface gas-liquido.
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Figura 6.7. Contornos da fracio volumétrica de ar obtidos para os modelos de: (a) Prince e Blanch
(1990) - Caso A.4 e (b) Wang ef al.| (2005) — Caso A.5 para tempo real de 2,0 segundos de
escoamento.
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a)

Fonte: Acervo pessoal do Autor

Em virtude disso, foram realizadas as simulagcdes dos casos do conjunto B, buscando
avaliar a resposta obtida pelo simulador para diferentes condi¢des iniciais de momento na
regido de ar estagnado. A atencdo para este conjunto esteve voltada para analisar a evolucdo
do diametro de bolha presente nessa regido acima da interface ar-dgua e, por consequéncia,
a influéncia dessa evolugdo na fase gasosa retida na fase liquida. As Figuras de [6.8]a[6.11]
apresentam os contornos de diametro de bolha para os casos B.1, B.2 e B.3 para os tempos

reais de escoamento de 1,0, 1,5, 2,0 e 5,0 segundos, respectivamente.

47



Figura 6.8. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) B.1, (b) B.2 e (¢c) B.3
para o tempo real de escoamento de 1,0 segundo para diferentes momentos iniciais no topo
do biorreator.
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Figura 6.9. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) B.1, (b) B.2 e (c) B.3
para o tempo real de escoamento de 1,5 segundos para diferentes momentos iniciais no topo
do biorreator.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.10. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) B.1, (b) B.2 e (c) B.3
para o tempo real de escoamento de 2,0 segundos para diferentes momentos iniciais no
topo do biorreator.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.11. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) B.1, (b) B.2 e (¢c) B.3
para o tempo real de escoamento de 5,0 segundos para diferentes momentos iniciais no
topo do biorreator.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

Com base nesses contornos, pode-se verificar que de fato hé interagao de coalescéncia na
fase gasosa presente nessa regido de topo. Como foi possivel verificar, para os casos B.2 e
B.3, em especial para o primeiro, ocorre uma evolugdo temporal do didmetro de bolha a partir

da interface, em que a regido de ar estagnado comega a apresentar um contorno diferente
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do imposto inicialmente. Uma possivel explicacdo para esse comportamento coalescente é
que bolhas de diametros maiores desprendidas da fase liquida nessa configuragdo estariam
se colidindo com bolhas de menor didmetro e velocidade ali presentes, ocasionando um
aumento no valor do didmetro considerado para essa regido.

Para os trés casos pode ser verificado que o escoamento da fase gasosa, do aspersor até
o topo do biorreator, foi acompanhado da presenga de bolhas préximas a parede, o que per-
mitiu identificar uma diminui¢do com o tempo no didmetro de bolha na regido préxima a
parede a medida que a circulagdo da fase liquida em direcdo a base se intensificava. Entre-
tanto, essa resposta nao condiz com o comportamento fisico uma vez que para a condi¢do
de vazdo especifica utilizada (1 vvm) foi verificado experimentalmente por Mendes (2016) e
Esperancal (2018]) que essa regido ndo conta com a presenca de ar.

Dessa forma, para adequar a modelagem do didmetro de bolha em relacio a esse compor-
tamento, os casos do conjunto C foram simulados de modo a avaliar a influéncia do uso de
uma restricao para o momento de terceira ordem (m3) nas regides em que a fracdo volumé-
trica de ar (o, ) ¢ menor ou igual a 0,01. As Figuras de[6.12]a[6.15|apresentam os contornos
de diametro de bolha para os casos C.1 e C.2 para os tempos reais de escoamento de 1,0 ,

1,5, 2,0 e 2,5 segundos, respectivamente.

Figura 6.12. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) C.1 e (b) C.2 para o
tempo real de escoamento de 1,0 segundo.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

50



Figura 6.13. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) C.1 e (b) C.2 para o
tempo real de escoamento de 1,5 segundos.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

Figura 6.14. Contornos do diametro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) C.1 e (b) C.2 para o
tempo real de escoamento de 2,0 segundos.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.15. Contornos do didmetro médio de Sauter obtidos para os Casos: (a) C.1 e (b) C.2 para o
tempo real de escoamento de 2,5 segundos.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

A partir dos contornos exibidos, tem-se que a restricdo adotada para o caso C.2 foi ca-
paz de eliminar a presenca de diametro de bolha nas regides proximas a parede quando a
fase gasosa injetada no aspersor encontra a interface gas-liquido, dando forma a um perfil
de didmetro de bolha localizado notadamente na regido acima do aspersor. Essa resposta
quando comparada a obtida pelo caso C.1 ilustra que tal restri¢do se faz necessaria para que
a modelagem da distribui¢ido de tamanho de bolha no biorreator seja considerada apenas nas
regides em que de fato hd a presencga da fase gasosa.

Comparando os contornos de fragdo volumétrica de ar, exibidos na Figura[6.16] € possivel
verificar para os dois casos para um tempo real de escoamento de 2,5 segundos que os valores
obtidos pelo simulador sdo muito similares mesmo para contornos de didmetro distintos. Isso
evidencia a necessidade de se utilizar uma restricdo para o valor de mgs para que a resposta
obtida esteja em concordincia com o comportamento fisico.

Ademais, o contorno apresentado na Figura [6.15p reflete a proporcionalidade existente
do didmetro de bolha (Df““t”) para com o momento de terceira ordem (m3) e, consequen-

temente, com a fragdo volumétrica de ar (), como mostrado na Figura[6.17]
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Figura 6.16. Contornos da fracio volumétrica de ar obtidos para os Casos: (a) C.1 e (b) C.2 para o
tempo real de escoamento de 2,5 segundos.
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Zom {a
a) b)

Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.17. Contornos de: (a) Fracio volumétrica de ar (a,,.), (b) Momento de terceira ordem (1m3) e
(c) Diametro médio de Sauter (D,;g autery para o Caso C.2 para o tempo real de escoamento

de 2,5 segundos.
Fracao Momento Diimetro
volumétrica de ar de 3° ordem de bolha (m)
1.00 1.90986 0.0100
0.95 1.81437 0.0096
0.90 1.71887 0.0092
0.85 1.62338 0.0088
0.80 1.52789 0.0084
0.75 1.43239 0.0080
0.70 1.33690 0.0076
0.65 1.24141 0.0072
0.60 1.14592 0.0068
0.55 1.05042 0.0064
0.50 0.95493 0.0060
-+ 045 0.85944 0.0056
0.40 0.76394 0.0052
0.35 0.66845 0.0048
0.30 0.57296 0.0044
0.25 0.47746 0.0040
0.20 0.38197 0.0036
0.15 0.28648 0.0032
0.10 0.19099 0.0028
0.05 0.09549 0.0024
0.00 0.00000 0.0020
a) b) c)

Fonte: Acervo pessoal do Autor

Logo, com base nos resultados obtidos e na discussao feita anteriormente, adotou-se para
a simulacao das demais condi¢des de vazao especifica de ar (2 a 5 vvm) as configuragdes do
caso C.2: intensidade turbulenta de 15% para o contorno no aspersor da taxa de dissipacdo
da energia cinética turbulenta; valor do momento de terceira ordem igual a 6/7 para a regiao

acima da interface géas-liquido com fragdo volumétrica de ar maior ou igual a 0,80; valor do
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momento de terceira ordem nulo para a regides que possuem fracao volumétrica de ar menor
ou igual a 0,01.

As préximas figuras apresentam contornos de nivel que foram gerados a partir do soft-
ware Fluent utilizando-se dos vetores velocidade do liquido para indicar a dire¢do do esco-
amento porém com os mesmos sendo coloridos de acordo com a varidvel de interesse para
a andlise. Ademais, os contornos exibem somente valores para as regides em que a fragao
volumétrica de ar estd contida entre 0,01 e 0,80, o que corresponde a regido em que a fase
gasosa se encontra dispersa.

A Figura [6.18] ilustra os valores de didmetro de bolha obtidos para cada ¢, para um
tempo real de escoamento de 2,5 segundos considerando somente as regides em que o valor
da fragdo volumétrica de ar estd no intervalo de 0,01 a 0,80. A Figura [6.19] apresenta o

mesmo contorno de nivel s6 que para os planos XY e ZY.

Figura 6.18. Contorno de nivel do didmetro médio de Sauter para as vazdes especificas de ar de: (a) 1
vvmm, (b) 2 vvim, (¢) 3 vvin, (d) 4 vvim e (¢) 5 vvmm para o tempo real de escoamento de 2,5
segundos para o caso C.2.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.19. Contorno de nivel do didmetro médio de Sauter para as vazdes especificas de ar de: (a) 1
vvm, (b) 2 vvm, (¢) 3 vvm, (d) 4 vvin e (e) 5 vvin para o tempo real de escoamento de 2,5
segundos referente aos planos XY e ZY para o caso C.2.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

E possivel observar que hd um predominio do fendmeno de coalescéncia ao passo que
a vazdo especifica de ar aumenta de 1 a 3 vvm, visto que os valores de didmetro de bolha
aproximam-se do didmetro maximo. Além disso, esse fendmeno apresentou uma tendéncia
em ocorrer na regido logo abaixo da interface gds-liquido e na regido central do biorreator
logo acima do aspersor. Para a primeira, devido a regiao ser um local onde ocorre o despren-
dimento do gés da fase liquida, um maior acimulo de ar é observavel e, com isso, maior é
a probabilidade de se ter colisdes entre as bolhas. Ja para a segunda, o aumento da vazao
especifica de ar implica em um aumento na velocidade das bolhas, o que favorece também a
colisdo entre bolhas e, consequentemente, a coalescéncia delas devido as diferentes veloci-
dades de ascensao.

Para as vazdes especificas de ar de 4 e 5 vvm pode-se notar que hd um aumento da
contribui¢do do fendmeno de quebra, uma vez que na regido logo abaixo da interface gés-
liquido os valores de diametro de bolha sdo menores quando comparado aos obtidos pelo
simulador para a ¢,, de 3 vvm. Tal diminui¢do era esperada pois para essas altas vazdes
especificas de ar a circulagdo ali da fase liquida em direcdo a base do biorreator € mais
intensa que nos casos iniciais, o que provoca a instabilidade da interface das bolhas levando-
as a quebra. Ademais, para a regido entre a interface e o aspersor o escoamento encontra-se
em regime turbulento e, em razdo disso, o encontro das bolhas com a fase liquida torna-
se mais intenso, acarretando no fendmeno da quebra pela colisdo delas com os vortices

turbulentos ali presentes.
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Ainda para essas duas vazdes especificas de ar, vale ressaltar que o fenomeno da coales-
céncia ainda esta presente. As altas velocidades das bolhas de ar associadas com a circulagdo
da fase liquida de forma turbulenta tendem a favorecer os mecanismos de colisdo devido a
presenca de vortice turbulento e ao Wake entrainment - caminho preferencial gerado pelo
deslocamento de grandes bolhas que atrai bolhas melhores ao redor-, resultando em valo-
res de didmetro de bolha préximos do didmetro maximo em regides afastadas da interface
gés-liquido. As Figuras [6.19d e [6.19 exibem esse favorecimento, em que logo acima do
aspersor héd a formacdo de bolhas com valores de didmetro préximos ao do maximo com
posterior reducdo acima devido aos vértices turbulentos e, por fim, um novo aumento em
razdo do escoamento do ar pela circulag¢do do liquido.

As Figuras [6.20] e [6.21] apresentam os valores de fragdo volumétrica de ar obtidos para
cada ¢,, para um tempo real de escoamento de 2,5 segundos considerando somente as re-
gides em que o valor da fragdo volumétrica de ar estd no intervalo de 0,01 a 0,80. Como ja
comentado, o didmetro de bolha pelo QMOM possui uma relacao de proporcionalidade com
a fracdo volumétrica de ar. Dessa forma, os mesmos comportamentos que foram discutidos

para os valores de diametro de bolha se estendem para essa varidvel.

Figura 6.20. Contorno de nivel da fracio volumétrica de ar para as vazées especificas de ar de:
(a) 1 vvm, (b) 2 vvm, (c) 3 vvin, (d) 4 vvim e (e) 5 vvim para o tempo real de escoamento de
2,5 segundos para o caso C.2.

Fracao
volumétrica de ar
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Fonte: Acervo pessoal do Autor
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Figura 6.21. Contorno de nivel da fracio volumétrica de ar para as vazdes especificas de ar de: (a) 1
vvm, (b) 2 vvm, (¢) 3 vvm, (d) 4 vvin e (e) 5 vvin para o tempo real de escoamento de 2,5
segundos referente aos planos XY e ZY para o caso C.2.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

A partir dos contornos de nivel para a fracdo volumétrica de ar, pode-se notar que o au-
mento da vazao especifica de ar provoca um aumento na reteng¢ao gasosa no biorreator, o que
pode ser visto pelo deslocamento da interface gés-liquido em dire¢c@o ao topo. Além disso,
ha uma maior concentracio da fase gasosa preferencialmente na regido acima do aspersor, a
qual deixa de ter o comportamento verticalizado para se tornar mais distribuida pelo biorre-
ator ao passo que a vazdo especifica de ar aumenta. Isso se deve pelo da circulacio da fase
liquida e do consequente aumento da turbuléncia, os quais sdo responsdveis por arrastar as
bolhas de ar para as regides mais proximas da parede.

A Figura [6.22] exibe o contorno de nivel do coeficiente volumétrico de transferéncia de
massa (kpa). Os seus valores foram calculados localmente a partir do produto de %k e a

seguindo as equagdes descritas na se¢do[5.5.2]
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Figura 6.22. Contorno de nivel de ko para as vazodes especificas de ar de: (a) 1 vvm, (b) 2 vvmm, (¢) 3
vvin, (d) 4 vvim e (e) 5 vvim para o tempo real de escoamento de 2,5 segundos referente aos
planos XY e ZY para o caso C.2.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

E possivel notar pelos contornos exibidos que essas varidveis sdo diretamente influen-
ciadas pelo diametro de bolha existente no escoamento, em que para valores pequenos de
diametro tem-se os maiores valores de £, a e, consequentemente, k;a. Sendo assim, pode-
se inferir por esses contornos as regides nas quais a transferéncia de massa é favorecida no
biorreator e que isso ocorre para as maiores vazdes especificas de ar em funcao da presenca
do fendmeno de quebra devido a turbuléncia acentuada da fase liquida.

A partir das respostas obtidas pela simulador para as vazdes especificas de ar de 1 a
5 vvm, obteve-se os valores médios das seguintes varidveis: retencdo gasosa global (e¢);
didmetro médio de bolha (Df““t”); e coeficiente volumétrico de transferéncia de massa
(kra). Tais valores foram calculados afim de comparar a resposta do simulador frente aos
dados experimentais presentes no trabalho de Mendes (2016). As Figura de [6.23] a [6.26]

apresentam os graficos contendo os valores obtidos.
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Figura 6.23. Retencao gasosa global em funcio da vazao especifica de ar para o tempo real de
escoamento de 2,5 segundos.

® Experimental (Mendes, 2016) o CFD

0,12
[ ]
0,10 ® °
0,08 Ld
[ ]
- [
& 0,06
[ ]
[ ]
0,04 o
0,02 ®
0,00
1 2 3 4 5
(I)AR (vvm)

Fonte: Acervo pessoal do Autor

O simulador foi capaz de prever um comportamento para a retengdo gasosa global similar
ao observado experimentalmente, em que o aumento da vazao especifica de ar leva a um
aumento no volume de gés retido na fase liquida. O maior erro relativo foi observado para
a vazao especifica de alimentacdo de ar de 1 vvm, tendo sido de 46% em relacdo ao valor
experimental enquanto que o menor erro foi obtido para a vazdo de 5 vvm, tendo sido de
14%. Tem-se que os erros relativos reduzem ao passo que ¢,, aumenta.

Tal comportamento estd associado ao tempo de escoamento, em que para altas vazdes o
tempo de escoamento de 2,5 segundos faz com que o sistema esteja mais proximo do regime
pseudo-estaciondrio do que para vazdes menores nessa mesma condicao. Isso significa que
a interface gés-liquido na regido do topo do biorreator encontra-se préxima do seu valor ma-
Xximo para as vazdes maiores, ao passo que para as menores ela tende ainda a se desenvolver
de modo a atingir seu valor maximo para um tempo de escoamento superior a 2,5 segundos.

A Figura [6.24] exibe os valores de retengdo gasosa global obtidos por Rodriguez| (2015)
a partir de CFD e os dados experimentais de [Thomasi (2010) utilizados na comparacao.
Rodriguez (2015) utilizou em suas simulacdes uma modelagem que considerou diametro de
bolha fixo e igual a 5,0 mm e uma Coluna de Bolhas em que a sua altura e a altura inicial
do liquido antes da aeracgdo tiveram os valores iguais a 600 mm e 450 mm, respectivamente.
Além do mais, as respostas foram obtidas pelo simulador para um tempo de escoamento de

5,0 segundos para todas as vazdes especificas de alimentacao de ar.
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Figura 6.24. Retencao gasosa global em funcio da vazao especifica de ar para o tempo real de
escoamento de 5 segundos obtida por Rodriguez (2015) para Coluna de Bolhas com altura
total de 600 mm e altura inicial de liquido antes da aeracio de 450 mm.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

Assim como na Figura[6.23] a Figura[6.24]exibe um mesmo comportamento para o perfil
da retencdo gasosa global, em que ha um aumento no seu valor, ou seja, no volume de gas
retido na fase liquida com um aumento de ¢,.. O maior erro relativo obtido foi de 17%
para a vazdo de 1 vvm. A maior precisdo do simulador utilizado por Rodriguez| (2015)
pode estar atrelado ao tempo de escoamento, visto que no trabalho desse autor as simulag¢des
foram conduzidas até o tempo real de 5,0 segundos, o qual seria suficiente para desenvolver
a circulacao do liquido e, por consequéncia, fazer com que a altura da interface gas-liquido
atingisse seu valor maximo em estado pseudo-estacionario.

A Figura [6.25] apresenta os valores de didmetro médio de bolha obtido pelo simulador
por meio do Método de Quadratura de Momento (QMOM). Os valores de didametro médio
de bolha obtidos pelas simulagdes foram muito préximos dos coletados experimentalmente.
O maior erro relativo calculado foi de 9% e foi obtido para a vazao de 5 vvm, sendo que para
a vazdo de 2 vvm foi igual a 2%. Assim, tem-se que o simulador obteve éxito em estimar o

valor de D;@**" considerando a existéncia dos fendmenos de quebra e coalescéncia.
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Figura 6.25. Diametro médio de bolha de ar em funcao da vazio especifica de ar para o tempo real de
escoamento de 2,5 segundos.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

Tal resultado destaca a vantagem da modelagem da distribui¢do de tamanho de bolha a
partir das EBPs, em que € possivel considerar a existéncia de bolhas com diferentes tamanhos
e de suas interacOes sem que os valores médios das varidveis de interesse se distanciem dos
observados experimentalmente, algo que nao pode ser alcangado utilizando-se um didmetro
fixo e constante. Também, tem-se que a escolha do modelo de Prince e Blanch! (1990)) foi
adequada para representar o frequéncia de colisao de bolhas assim como o valor da constante
(', obtido por meio do balanco global de momentos juntamente com o modelo de Lehr ez al.
(2002) para a eficiéncia de colisdo e Laakkonen et al. (2006) e Laakkonen ez al.| (2007) para
os modelos de quebra.

Os valores do coeficiente volumétrico de transferéncia de massa kya foram obtidos por
meio de média volumétrica. A Figura [6.26|apresenta esses valores médios obtidos para cada

vazao especifica de ar avaliada.
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Figura 6.26. Coeficiente volumétrico de transferéncia de massa em funcao da vazio especifica de ar
para o tempo real de escoamento de 2,5 segundos.
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Fonte: Acervo pessoal do Autor

O simulador foi capaz também de estimar os valores obtidos para o coeficiente volumé-
trico de transferéncia de massa (k;a) muito similar ao experimental para as vazdes de 1 a
4 vvm, enquanto que foi subestimado para a vazdo de 5 vvm. Isso pode ser consequéncia
da modelagem de k;, uma vez que ela considera as bolhas com o formato de esfera, o que
J4 ndo pode ser garantido para altas vazdes especificas de ar em que as bolhas comegam a
sofrer deformacdes em sua interface, como discutido por Rodriguez| (2015). Tem-se que o
menor erro relativo foi de 12% para a vazdo de 1 vvm. Ja o menor erro relativo para os
valores obtidos por |Rodriguez| (2015)) foi de 30%, o que indica que a utilizagdo de equagdes
de balanco populacional possuem uma vantagem em predizer com maior precisdo o valor do
kra. Ademais, o simulador dele subestimou os valores dessa varidvel, o que ocorreu devido
o mesmo considerar um diametro fixo e, consequentemente, ndo contabilizar o fendmeno de

coalescéncia.
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7 CONCLUSOES E SUGESTOES

Conclui-se a partir dos resultados obtidos nesta dissertacao de Mestrado que:

* O desenvolvimento de rotina Python mostrou-se ttil para estimar as constantes dos
modelos de frequéncia de colisao abordados por meio do balanco global de momentos,
sendo seu uso vantajoso para avaliar diferentes modelagens de interesse a um custo

computacional muito baixo quando comparado as simulacdes tridimensionais.

* As condig¢des de contorno adotadas para o problema 3D e os momentos iniciais empre-
gados para as equacdes de balanco populacional mostraram-se capazes de reproduzir
o sistema ar-dgua do biorreator coluna de bolhas estudado. Os momentos iniciais
aplicados para a regido de ar acima da superficie ar-dgua apresentaram influéncia nas
distribui¢des de tamanho de bolhas obtidas, indicando que os valores ali adotados de-
vem ser definidos corretamente afim de evitar que instabilidades numéricas e desvios

na resposta simulada ocorram.

* E necessdrio restringir o valor do momento de terceira ordem para a regido onde a fase
liquida se encontra para garantir a proporcionalidade existente entre fracdo volumétrica

de ar, momento de terceira ordem e didmetro de bolha.

* Com bases nos casos dos conjuntos A, B e C, foi possivel concluir que a melhor con-
figuragdo para simular tridimensionalmente por CFD um biorreator Coluna de Bolhas
corresponde ao caso C.2: intensidade turbulenta de 15% para o contorno no aspersor
da taxa de dissipa¢@o da energia cinética turbulenta; valor do momento de terceira or-
dem igual a 6/7 para a regido acima da interface gas-liquido com fragdo volumétrica
de ar maior ou igual a 0,80; valor do momento de terceira ordem nulo para a regides

que possuem fracdo volumétrica de ar menor ou igual a 0,01.

* As altas velocidades de ascensao das bolhas de ar intensificam a frequéncia de colisao
entre elas, favorecendo o fendmeno de coalescéncia com o aumento da vazdo especi-
fica de ar notadamente para as de valor de 1 a 3 vvm. Além disso, a coalescéncia em
razdo da presenga de vortices turbulentos e do carregamento da fase gasosa ao longo
do biorreator devido ao escoamento € mais marcante para as vazodes especificas de ar

de4e5vvm.

* A presenca de turbuléncia no escoamento para as maiores vazdes especificas de ar fa-
vorece o fendmeno de quebra, de modo que o choque entre os vortices turbulentos e as
bolhas de ar provoca a reducdo do tamanho das mesmas. Isso pode ser observado para
as regides entre a interface gas-liquido e o aspersor, em especial para as vazdes espe-
cificas de ar de 4 e 5 vvm para as quais hd a presenca de fendmenos de coalescéncia

seguidos de quebra ao passo que o ar desloca em direcao ao todo do biorreator.
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» Para vazoes especificas de ar de 1 a 3 vmm hd a predominéncia do fendmeno de co-
alescéncia na regido abaixo da interface gés-liquido. J4 para as vazdes especificas de
4 ¢ 5 vvm o fendmeno de quebra torna-se pronunciado em razao da velocidade de

circulagdo do liquido e da turbuléncia do sistema.

* Os resultados de Rodriguez| (2015), o qual considerou didmetro fixo, se mostraram
mais precisos em estimar os valores da reten¢do gasosa global. No entanto, ndo €
possivel afirmar que o simulador que incorpora as equacdes de balanco populacional
ndo seja capaz de gerar resultados precisos. Faz se necessario simular os casos até o
tempo de escoamento de 5,0 s para que a comparagd@o entre os resultados possa ser

feita de forma mais assertiva.

* Os contornos de didmetro médio de Sauter obtidos reforcam as vantagens que esse
tipo de abordagem CFD tem a oferecer no estudo de Coluna de Bolhas, permitindo
saber localmente a distribuicdo de tamanho de bolhas e a sua evolu¢do ao longo do
escoamento. A busca pela obten¢@o de contornos coerentes fisicamente foi uma das

contribuicdes visadas por esse trabalho.

* O mesmo ocorre para os contornos de kya, onde é possivel visualizar as regides em
que a transferéncia de massa ocorrem com maior intensidade. Tal visualizacio per-
mite compreender os fendmenos de transferéncia e vantajosa para ser utilizada como
base para estudos de aumento de eficiéncia de um biorreator Coluna de Bolhas. Os
menores erros relativos foram obtidos pelo simulador deste trabalho que considera os

fendmenos de quebra e coalescéncia em sua modelagem.

* O Método da Quadratura de Momentos (QMOM) foi capaz de estimar corretamente
os valores de didmetro médio de bolha para as vazdes especificas de ar estudadas,
sendo entdo recomendado para simulacdes que consideram em sua modelagem uma
distribui¢do de tamanho e sua evolu¢@o temporal em razao dos fendmenos de quebra e

coalescéncia.

* A partir dos inimeros esfor¢os investidos no estudo, na coleta de informacdes e no de-
senvolvimento de ferramenta auxiliar para implementar e simular o método QMOM,
conclui-se que o conhecimento apresentado aqui nesta dissertacdo permite represen-
tar a hidrodinamica do sistema e a transferéncia de massa para simulacdes CFD que

consideram a presenca de diferentes bolhas em um biorreator Coluna de Bolhas.
Sugere-se para trabalhos futuros:

* Avaliar diferentes modelos de turbuléncia visto que parametros de turbuléncia, como a
taxa de dissipagdo da energia cinética turbulenta (€), costumam apresentar instabilida-
des numéricas durante as simulagdes CFD, principalmente para aquelas que incluem a

modelagem de distribui¢do de tamanho de bolha.
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Utilizar uma malha computacional com maior refino de modo a avaliar a sua contri-

bui¢do na obten¢do de respostas mais precisas para os parametros de desempenho.

Adotar um passo de tempo menor que 0,001 segundos com a finalidade de comparar a

resposta obtida para esse passo de tempo com a obtida nesta dissertacao.

Considerar outros modelos de coalescéncia, como o de Wang et al.| (2005)), na modela-
gem do fendmeno de coalescéncia para que se possa avaliar a contribuicao do mesmo
para obtencao de uma resposta mais precisa pelo simulador. O mesmo para os modelos
de quebra.

Avaliar outras correlacdes para o cdlculo do £ a, seja global ou localmente, de modo a
potencializar a vantagem que o uso das equagdes de balanco populacional apresentam:

uma distribuicdo de tamanho de bolha.
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